
ДОПОЛНИТЕЛЬНОЕ ОПИСАНИЕ  

 

Молекулярное строение металлов 

 

Потапов Алексей Алексеевич 

 

 Ключевым пунктом  модели молекулярного строения металлов является гипотеза, 

которая заключается в том, что решетка металлов состоит не из ионов (как в модели 

"желе"), а из двухатомных молекул. Обоснованием этой модели может служить тот факт, 

что в газовой фазе щелочные металлы находятся в молекулярном состоянии. В процессе 

конденсации (при фазовом переходе)  молекулы в твердом состоянии сохраняют свою 

индивидуальность, т.е.  не диссоциируют и не ионизируются. Существенным 

представляется  и то, что энергия связи атомов в многочастичных кластерах металлов и в 

веществе остается приблизительно на одном уровне, что свидетельствует об отсутствии 

каких-либо фазовых переходов в процессе формирования структуры металла[1]. 

 На основании модели кольца на оси  молекулы [2] двухатомные молекулы 

металлов можно представить как совокупность локальных дипольных моментов, 

образуемых жестко связанными между собой положительными зарядами катионов 

(остовов атомов) и отрицательных зарядов электронов на молекулярной орбите. На 

относительно малых расстояниях между молекулами начинают проявляться заряд-

зарядовые и диполь-дипольные взаимодействия, которые стремятся развернуть молекулы 

так, чтобы их  оси стали взаимно перпендикулярными. При такой ортогональной 

ориентации молекул система приобретает минимум потенциальной энергии, 

соответствующей энергии связи между молекулами.  Эта ориентация  выделенной 

молекулы с ее окружающими молекулами сохраняется и в кристаллической структуре 

металла и тем самым обеспечивает необходимые условия для образования упорядоченно 

структуры, например, объемно-центрированной кубической решетки. В аморфном 

состоянии трансляционная периодичность нарушается, но характер и интенсивность 

межмолекулярных взаимодействий остаются приблизительно такими же, как у кристаллов. 

Классическим примером электронного строения металлов могут служить щелочные 

металлы. Атомы щелочных металлов имеют по одному валентному электрону. Они имеют 

дипольный момент, который предопределяет у атомов высокую электрическую и, 

соответственно, химическую активность [1].  Поэтому атомы I группы при обычных 

условиях стремятся к объединению в молекулы или соединения с насыщенными связями. 

Примером могут служить димеры 2M , устойчивость которых обязана ковалентной 

двухэлектронной связи между атомами M M [2].  

 Следуя гипотезе молекулярных структурных единиц, к классу молекулярно-

ковалентных веществ также могут быть отнесены металлы, образованные атомами 

III группы ( Al , Ga , In , Te ). Согласно диполь-оболочечной модели у атомов III группы 3 

валентных электрона, которые образуют 3 локальных дипольных момента, которые 

обеспечивают атомам высокую химическую активность[1].   В обычных условиях атомы 

стремятся объединиться в более устойчивые структуры. Примером могут служить димеры 

атомов III группы, устойчивость которых обеспечивает двухэлектронная ковалентная 

связь. При этом из трех валентных электронов на образование ковалентной связи идут по 

одному валентному электрону от каждого атома. Оставшиеся два валентных электрона 

атома образуют относительно устойчивую пару связанных между собой эллиптических 

орбит[2]. В результате переноса по одному электрону от каждого атома на молекулярную 

круговую орбиту атомы ионизируются, приобретая положительные заряды; образуется 

система зарядов, которые   создают двухэлектронную ковалентную связи. В этом 

отношении механизм образования димеров атомов III группы такой же, как и димеров 

атомов щелочных металлов. Различия только в строении катионов атомов в составе 

молекулы: у атомов I группы – это остовы с зарядом q , а у атомов III группы – 



валентная оболочка ионизированного атома,  также имеющая заряд q . Обычно атомы 

III группы стремятся к образованию кубической плотноупакованной структуры.  

 Модель молекулярного строения металлов согласуется с данными 

рентгеноструктурного анализа. Рефлексы, получаемые рентгеновским методом, 

соответствуют максимумам  в распределении электронной плотности кристалла, которым 

в предлагаемой модели соответствуют двухэлектронные молекулярные орбиты, 

являющимися узлами кристаллической решетки.  

 

 Для иллюстрации характера распределения электронной плотности на рисунке   

приведена ОЦК-структура щелочного металла, узлы решетки которого образованы 

молекулами. Каждая из молекул представляют собой кольцо (показаны пунктиром) на оси 

молекулы. Особенность двухатомных молекул (кружками показаны остовы атомов) в том, 

что их круговые двухэлектронные (электроны показаны точками) круговые орбиты 

создают  объемное распределение электронной плотности в  кристалле.  

 Отсюда следует, что  к ковалентно связанным структурам наряду с собственно 

ковалентными кристаллами (типа алмаза) следует также отнести и металлы. Их 

объединяет лежащее в основе их организации явление межатомного связывания, 

количественным выражением которого служит энергия ковалентной связи. Ковалентная 

связь представляется универсальным и фундаментальным свойством атомов, 

предопределяющим характер структурообразования вещества и его архитектуру. 
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