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——电子云模型在VR中的展示
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动 机
 VR的优势：

身临其境，近距离观察现实中不可能存在/很难观察的事物

小到原子电子

大到星球宇宙

都能近在眼前

原子物理电子云模型：难以直观想象或用二维图像来理解
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原 理
氢原子薛定谔方程的解

径向方程：𝑅(𝑟)(2)+(
2𝜇

𝜂
(𝐸 +

𝑒2

𝑟
) −

𝑙(𝑙+1)

𝑟2
)𝑅(𝑟) = 0

通解：𝑅nl 𝑟 = 𝑁nlⅇ
−
𝜁

2𝜁𝑙𝐹 −𝑛 + 𝑙 + 1,2𝑙 + 2, 𝜁 ,

 其中𝜁 =
2𝑍𝑟

𝑛𝑎
, 𝑁𝑛𝑙 =

2𝑍

𝑎

3

2 1

𝑛2 2𝑙+1 !

𝑛+1 !

𝑛−𝑙−1 !

球谐函数：𝑌lm 𝜃, 𝜑 = −1 𝑚 2𝑙+1 𝑙−𝑚 !

4𝜋 𝑙+𝑚 !
· 𝑃𝑙

𝑚 cos𝜃 ⅇⅈmφ,

（其中𝜃 = arctan(
𝑥2+𝑦2

𝑧
)）
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原 理

 氢原子波函数：

 𝜓nlm = (
2

na
)3

(𝑛−𝑙−1)!

2𝑛((𝑛+𝑙)!)3
ⅇ−

𝑍𝑟

𝑛𝑎(
2𝑍𝑟

𝑛𝑎
)𝑙(𝐿𝑛−𝑙−1

2𝑙+1 (
2𝑍𝑟

𝑛𝑎
))𝑌𝑙

𝑚(𝜃, 𝜙),

 概率密度分布函数：

 𝑊nlm(𝑟, 𝜃, 𝜑) = |𝑅nl(𝑟)𝑌lm(𝜃, 𝜑)|
2
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原 理
𝑊100 =

1

𝜋
∗

1

𝑎3
ⅇ−

2𝑟

𝑎

𝑊200 =
1

8𝜋
∗

1

𝑎3
(1 −

𝑟

2𝑎
)2ⅇ−

𝑟

𝑎

𝑊210 =
1

32𝜋
∗

1

𝑎5
∗ 𝑟2 ∗ ⅇ−

𝑟

𝑎 ∗ Cos[𝜃]2

𝑊211 =
1

64𝜋
∗

1

𝑎5
∗ 𝑟2ⅇ−

𝑟

𝑎 ∗ Sin[𝜃]2

 n=3, n=4……
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算 法

 两种搜索方式：球坐标、直角坐标

 三种表现电子密度的方法：球的大小、颜色、透明度

 概率密度函数有e指数关系，

 大的太大、小的太小

 用一定的函数关系缓和这种变化：

 取对数、开根号等
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算 法

 定义球坐标与直角坐标的转换函数

 定义概率密度分布函数

 引擎初始化

 搜索每个小球，计算概率密度，修改对应的大小/颜色等性质

 画出小球
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结 果
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均匀分布，
按直角坐标搜索



结 果
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均匀分布，
按球坐标搜索
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1,0,0，按直角坐标搜索
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1,0,0，按球坐标搜索
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1,0,0，按球坐标搜索，用颜色来展示
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2,0,0，按直角坐标搜索
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2,0,0，按球坐标搜索
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2,0,0，按球坐标搜索
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2,1,0，按球坐标搜索
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2,1,1，按球坐标搜索
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3,0,0，按球坐标搜索
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3,1,0，按球坐标搜索
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3,1,1，按球坐标搜索
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3,2,0，按球坐标搜索



23

3,2,1，按球坐标搜索
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3,2,2，按球坐标搜索



25

4,0,0，按球坐标搜索
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4,1,0，按球坐标搜索
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4,1,1，按球坐标搜索
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4,2,0，按球坐标搜索
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4,2,1，按球坐标搜索
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4,2,2，按球坐标搜索
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4,3,0，按球坐标搜索
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4,3,1，按球坐标搜索
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4,3,2，按球坐标搜索
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4,3,3，按球坐标搜索



后期计划
 现有结果的优化

 贴图切片方法

 人的操纵互动

 多电子原子

 共价键的演示

 ……
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演 示

 欢迎到隔壁房间去体验
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