
分子軌道をもともめるための近似
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2. 原子価結合法

l iま全体としての説道を、個その執道録雑や差として求め、それからエネルギーの低い腹

に電子を入れていくとい うもの。 2 ほ鰻々の原子 (大体ヤま表素 とか骨絡となる物) に注 目

して、それが結合した後での電子つきの説道をあらかじめ考えてから、分子 として組み合

わせるというもの。

1 の考え方としてiま、原子が近づいたときに、電子と原子核が事iき合 うこと〔こよってエ

ネルギーが減少する一方、近づきすぎると電子 どうしが反発 しだすことによつてエネルギ

ーが上がってしまう窮果があるので、その両方を考えてエネルギーが最小tこなるよ弟こな

るというものじ

講合性、反結合1注≧辛ヽうのまま疲義関数の正負が目じか逆かということらしい。よく分か

らないが、夏結合'造のほうが不安定 てエネルギーが高い) だということだ。

σ くンダマ】結合、π tパイ) 結合について。ここらへんの話になるともなや関係 して

くるのほ価電子とs軌道とp 軌道のみとなる。 しかも、よくわからなかった。しかし、テ

ス トに基ると困るので一応書く。 び講合,ま高校の頃こかかたH ―H とか尋革慈合のことで

ある。議義資料の図を見たほうがわかりやすい。π結合となつまり、 2 重結合とか 3 重結

合のときに進てくるもの。資料 く第4 題】としてこま、酸寿分子を 1 で考えるとどんな義道

が畠来ますか? みたいにか笠ヽてあるが、これを解く考えとしてほ、まず、エネルギー準住

の大きく異なる軌道同士『ま組み合わさらなホということらしい。 s 説道ほ結合性か反結合

とかの判別 しかないので養革だが、p 魂道悪すこし考える必要がある。 p 魂道立まx 、 y 、

z の 3 つの方向があるからである。まず、近づく方向を一つ決めてから考える。資料でほ、

z 義方向から近づiすているようである。あとは、それぞれの茅をイメージして、σ慈合 と

か瓦結合、そしてそれ らの結合性や夏護合性を考えると終わ夢である。また、客えの権認

として、元の魂道が 1 0 個だつたなら、経み合わせても出てくる軌道は 1 0 ということら

しい。 1 0 樋の基底を組み合わせて新たここ作れる基底「まや荘季1 0 想だからとかいってい

たが、よくわからん。同様の関題で、アッイヒ水素があるが、これ選もうさつぽり。最初の

説道の数 と最後の執道の数が扇じことがせめても尋鼓いか。

結合次数について. 実際に魂道を 1 で求めたら、エネルギーの低い順をこ電子を入れてい

くこととなる。エネルギーなんか許算機に計算させないと長く分からきいと思 うが、テス

トに基ると困るので一応概算方法を書く. 第
一そこ、主量子豪 (l s 、 2 p とかの致字のこ

と) の多きいものどうしの結合fまやつぱ準エネルギーが高い。第二に、主量子数が同じ者

ら、 s よりp の方がエネルギーが高い。第二ここ、璽を書いてみて謙の多そうで、窮屋なも

の 〔イメージ) こまエネルギーが蔦幸ヽ6 よ< 多からん。これでエネルギーを求めて電子をい

れたら、結合性の義道にある電子尋数から反慈合吐傘軌道にある電子の数をひいて 2 で書f

ると華合衣数 となる。使い方としてiま三誰こままわからないが、この数が分子全体の実質韓



な (反慈合性の軌道によつて舞ら濃されていない) 結合の数となるように見える。ちなみ

た、電子の八 時方によってこま、アン ト離:こま準スピンが手衡,こ養ってiま辛ヽることに若るが、

このときはその分子な磁性を持つこととなるぅもつとも、全体でみればてんでボらばらな

ので、密輩を持つことを実感できな幹が、通麦が異害をこ抵くなる登規則正しく並ぶので議

性を示していることが昌!こ見えて分かる。

ここからの話fま、2 尋護 となる。 1 でも違素主よう悉ことき2 でもやる尋で混再しをい

よ京こと意きれたしぅきて各論だが、炭素を考える. この場合、響3 混成魂道、韓2 混成凱

道、審1 混或魂道がある。資器の園を見たな多がわか勢やす準を因としてまま、き舎こみたキ

な国で抵ない遠うの方がいいと思 う. 式事な尋iま、韓2 iここま1 つ、韓1 にとま2 つのP 義道が

義をていると腎`うこと。 これが、 2 重憲合 3 重華合尋軍憂と恐尋。 1 尋妾素争親で:ま、義

道を決めて、電子を入れてから、夏難合性の凱道どこよってエネルギー鶏をこ打ち消されなか

r―た魂道が 2 つあつて、そ柔がえまたまs と言だつたから2 重釜合とをったが、2 で籍護

信犯畠魂こ2 重護合とか 3 重結合:こしている. 2 重慈合や 岳重籍合の重要なところ!ま、会子

の率を霞定する主め:こ、重本異吐番が生まれてくることだが、これ壬目知録連 り。

ベンゼンについて. 高校のときに考えていたのまま実質的に2 の方法だ-2たことになるが、

ベンぜン韮それでこまうまくいか会幹ので、 1 で考える必要がある。 2 で考えてできる式ン

ゼンの毒進fま圭鴫揺造と呼ばれるが、こ韮tま極襲艶な養造なので現実をこほ幕在しをいそ う

だ。しかし、影が分かつている幹で、1 で考えるにしても、考える幸:まs p 2 であまつた静

魂道lr2みとなる. いい郵疲だをあと曇 うかをすだが、現実おそんをものだぅ衰索それぞれ:こ

あるあまった警説道fま一つずつで、6 寝なので、轟乗る説道岳5 額。これiま2 去元の素嚢

孝養子!こ良く姦手主多だ.

光と分子ここつ= て`。光尋吸収と薬光まままt_‐たく遷拳だiすで実質厨じなので、家壌だけ考

えるぅある倉子が光を吸収するというのを、そ母倉子のエネルギー竣護から主り高いエネ

ルギー状態〔こ変わるとをヽ うこと。エネルギー状態を表めている Fl“ま、今までやつてきた、

電子幹魂道のエネルギーと、会子の張聾、会子弁璽義である.

電子勢義道奪変宅,こつ旨ヽて。電子砂幾道尋が変化するとき、書連iま1値の電子だをすがか

多る。こキ1ィを 1 電子逓程 とい う。そして、その遷多とこ聾筆するのをま垂とんど、≧菅夏Φ

こ 錬 韓 st 讐豊賀 銀守 お 曇 鋼劇患嘉 二筆 勧 轟 ittt P 主 主 む蝉生響【主主g tte 主 〔比c、審 造 違 ≧壺 醜 cu 二聾 O F tt ta 酵

でP71る。つまつ、Tf ΦM O 主春≧U ttΦ Φ碁るがエネルギー:ま一つ葺いこととをるぅ普違

:ま、夏8 豆G からL U tt G へ遷季する幹で島る。これ'こよつて完鶏合であ号た電子が遷孝

すると、元に戻るとき!こ違多韮道主要るときがあるぅこれが光異畦とである手主え、光を

吸収するときにモ、完護合がたくさん壬んでいると大きを表長 くエネ′チギー季〕む光を安

寝できるようである。

電子の義道の変fと尋みる全馬尋墓こ壷:こつ子卜てしも多すで:こ更笹手がつくことが表定して

いると考えると、電子が電笹子からうとする夏発が大きい説道とダEヽ きい摯差がある. 大きい

も幹を3 義道、小きいものを与報道と芽多みしい。こ毎こから季―電子が遷移するときのエ

ヽ
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ネルギー差がち量多ど可寝丈装重と重をることが多いか善全長イオン進生つきが多いのだ

そ ラ■ .

整光その建ぅ発光:こといるいろあつて、章たと番え重がある尋といぅ堂光モ普通の肇光

だが、琴ん光!ま窯.≧く射遷移:こよって少しエネルギー勢養をヽ義道:こ手つってから光ること

きとい. 乗ふく豪遷密モ分子軍士尋密案をこ主母て発 としてエネルギーを夫 拳ことみとく、

その寺葦が芸克た比べて三倒韓モ遷苦ヽので、しif きく光をているということた者尋まうだ。

また、今までの発光と光を竣壊してそ主を主え珪き圭すとい孝影だったが、勲起求善まこす

るた搾:こ、化学韓曇籍舎エネメ才ギーをつか多こともできる。

合子母張致と霊義宮こ―・いて. 舎子の襲聾や璽転:こ主るエネルギー尋差旨士電子ぶ蓮移 した

とき尋それ〔こ身とべてず手ぶ島春き準。また、ま動と画義でモ、画義奪iま季がき事 二卒き■

くつ主りそれだ:す長い麦長尋主を吸壌すると首ヽうこと】手振動をこ‐
―rいて!ま、援塾の室車童を

考え尋基要がある。N 題捗原子から擢歳きれi 分子で:まそれぞれモ牟芋て、 3 表元韓iこ義

:するので、塁N の豊裳賢がある主争:二塁えるが、ここで考えているの増長子更士尋樺対艶

者垂置な拶で、全春として幹垂進運義幹圭圭麦 3 と、全春として参夏義幹圭差麦 3 を手i森

をますれぜ者みをいとよ号て, 室差章韮 3 N ―冬とをる手しることヽ三幾分子幸婆含進、その菫

緯尋方員:こ走やする全暮として参憂転が意素を寿たなやヽので曇歳度予ま喜ドーるときる。張

動!車ま章雑隼韓、夏章稚伸韮、査長装妻があるが、会子全基幹更極子が変ヤ:ことをい章各伸

韓iま主と率互挙嘉もきい。ち泰幕に、費書幹査彙譲蓋≧寅斉率隼義:ま璽が逆iこ去つて! るヽ。

主え、その電の類かい牽造賠璽義:こ主るもので島ろぅ璽妾みたま先ま. き外ス式タ トルを

手尋と、分手野器進'こ幸有な振議が義舞される勢で、それで身子を再定でき尋。芋菅孝窺

襲:ことつかえる。

光宰華とついて. 慈局俸≧二ろ、ミ道尋エネルギー幸曇、分手器妄肇画義i二より、エネ

fレギー求善モたく善えある. とかと、そのを途卜で、大きな査七 として、義道幸エネ号ギー

準をが光:こ二孝て窮起されてから、光をまた垂き韮したとき、筆合'造参義道だった球が夏

詰全との義道をこな各てとヽることが轟る。そうなると会手韮率華してしま号ぅこ圭の製!まオ

ゴンをどがある。これ勢平害の式:ま蔦叢幹語。豪下iま、京達違麦秦豪:こ孝■て寺える。哀

基逮隻率致董整
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とか:する。こ勢とき、せ寺若致で表される奪華分の意まiま、会子が反応に基要義エネルギー

きも書て衝突する整率で峯る. A 整、分子が隻案する塞度をこ、主基垂手をかをす主線であるキ

主き憂子とい うこ>遁、会子 と分子がぶつかつてもチ孝岳夏応が起きる多:すで:まをく、蓮安

を理頭をこさ‐卦みないと夏基とないとい手士賓き整孝圭して致営fとと.たと尋ぅ

rミンゼン書二 革妻化について。蔦較寺≧きまで差、重きまf て美桑器差きことに毒主て

きていとし、それでなんとをく革鳥得 してきたとのであるぅしかし、ここで■装塾葦数を罵

辛`て｀ンゼンの二 1 妻宅を考えて手岳. 二二で、二 革= 毛蜂こ起こ季やす弁かを車聾する基

う



準整、幸霞体の電子塞賃が基く華く会奉している途ヽであるこどとお・iこ長ってとヽる主うだと、

エネルギー畿= 不宝定で夏応と:こくいこ≧≧去各c

籍合の要 準書えと、ポテンシャ差:こ幸いて. まずと言 として、資料 舎夏傘上の要:こ差い

て、函致玉d鎮 夏妻が垂二る幹:ます―等夏3孝華舎モこ茅長きれつつこL
~
が霧れて非くときであ

る. 辱夏 了夏多頭!ま会か 単こくいが、夏基宮こ重要な電子が各状茎どこ鋒とヽてどこ工いる力・を

革らわと主こ主テで皐岳。ここで韮てくるポテンシャルモ、こ意孝嶺姜奪エネルギーを手し

て■ろもので島るぅ実襲尋反応がこ幸ポテンシ青ル器どこを運考て蓬きて準岳のかさ告か

るときをと告ヽ孝ニユがある書だろう。まく分から者を`多。

エン トロピー尋、エンタルピー至. ギずス幸塞実エネfレギーG をこついてs 業義営ことヽうと、

夏等査とが皇奪墓茎桑夏嘉。蓮:ま妥桑夏基c きが大き革ヽ:量どユ嘉c S が寅忘幾賓そ等こ幸

舎岳L雑き:二千いての量であるのとこ対し、tr T廷ガ兵バーす―と途卜、反応が行多れている兵全

率で牟皇窯さをますと惨、主だと手き手装季がユ峯. 圭案界韓:こ:ま圭峯ネ員モ≧手うしをヽ書

で、夏基が起こる分ヽどうか韮舎ぶ小さくをるかどうかとこかかつている. みをみ:こニン ト淳

ピー塔基奪ま真をま野謀票で≧い手曇手モミユること:こ圭意と会手呈褒されます。そが夏達後

とこ小きくなる主みを反応を撃ま、反応モ起こ季二ろぅ棄柔だと起こ季幸すそ みで、妥塾だ

と垂二季:こ< そ季会違 じがする李、夏差が逗暑るかを表与善=>:ま、夏で韮をくを. 亜鎮亨孝茎

会奉進基岳差き傘合子がど尋< 基首ヽぶつかってくるかを表すダテア手速い言まどいを:ぎい摯

き要岳勢で暮つか準やす手ヽが、すご< 差いやつ:ます考い≧手季事書違ミユ‐って苦ヽる。 遷韮

F = 監≧舎貧務
ア

と、圭許柔力学で:二表すらし吉卜.

平空:こついてぅ華長野とこる反応ぶ進む奔進ま者音ヽか違G とこ主書てきまる。今まで謹読

してをヽ走幹:ま曇豪と曇雲つG = モすだったが、夏応途幸でもをと等が挙きやとこ畢さ発る者

らギそこで反応進上まつてしまう. それが手蟹長であることかと、左童し曇宮ナ基ぜいま= 曇

をヽ各:ま、等蓬夏碁各方角残を表めるだ:すで夏毒整麦= 薄して韮筆舎言及として牟会芋差準

みとい多ことで姦る手平螢卓が畏じでも畿葉き入れると夏基連費:ま速く考季ます.

会子薫:こ曇く井言こついて。会箸率の定美まま套華曇要. 大害曇幸モ、書装 く電子奪肇 く筆

雲、叢動聾数の工が準卜が大きい言まど、舎極率と大きいということ, その会垂:こ主をて難

表i 夏華手:こ二る牽互卒亮:ま、誘起韓三存長≧璽員穂三卒長ユ会垂差が姦ろぅ妻垂:ま、要

極子と垂子舎窄三存月、菫由まま夏極子と双極子舎率互作疑s 会ま美≧モト電請分幕牟毒ら

ぎ言二よって圭薫主要墓子モーメン 詐:こよる韓互卒案=テニ≧c 譲逗≧茎美ぎ喜モ季勇岳分手

:二だ:す母く尋:こオと、今畿力!ま筆経ど装舎子:こと鶴 くので重要. そして、華起、発喪程三年

義こ分幸持こ、そ孝ギテンチャf勢多こ言季一等乗等多をして+ る。参妾身等幸客 登土暑きを

表鋒る拳進資料参窯寺こと, 者:二重要者秘まま、今畿力増業経士合子でも最 くこと、会子量、

分子◆大きき、やま津孝主要葵素で鼻尋.

実こ気姿尋技善斉謹ミをこつとヽて. 垂整 奎舎百習圭墨 芳寝式,ま. 分子の大きさと会子軍差を考

慮した麦華芳モ式でみ尋. 圭ます‐者泉:ま、曇4:左等手【こ光実し、そ孝宅算ミ: :ま分子=>大き

す
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さをこ くでま準会子量:ことヽ主理することと、と幸空非でど!ま華舎重径みた警ヽ空も舎きま と

て芋尋長で姦尋. ギテン手′ャルさ妻妻と会香て! 岳ヽ勢:ま、会子幸室喜 よ孝燕饗:こiまとの分

子!ま良号てこられを準とい拳ことで尊岳手半径 と母 手かことれをいが、支斉の合子傘半径

を二すと■晏言素で室窪 登をる。ことら己丈暑き:こ光菱して■尋争で、曇≧蔓ま王勢毒蓑を

手して1 るヽこと:こiまと章き込うべきで尊るこ

ま妻華合孝幸身:二つ【ヽて。ま薫華合:ま差碁じ手であ軽こここで:ますす毛= 幸で考えて!ト

ろを電毒尋長 駆こま春て受をする筆三準輝装会か準やす彰`. 婆基モ方良が3 舎
C

のこ幸だが.

ま】尭:ま差そ尋く、皐勢圭逢こ霞< 良き津二書季
手

者誇:テで筆者くて、牽斉義者桑きが書等
3

:こ

を手たときをこ革の力が豊 くとい二ま業できま会い井と墨 春. また、里士こかヰてある傘!ま皐る

一モ◆電子寺妻進であ号て、辱筆幸電子が桑ざ垂をて手畢主>をました茎でまま者手. 晶多■

と一モ七手寮舎こと. それとこ要連してェ
ー差幸璽r―bM 舎:乙姦る電子と堪方の主ヨ会子幸尋電

子雷反発と■季舎'ま、要舎■と■キ=夏発 して李尋と手 多言葉で【ま者くて く姦車:ま皐る1 孝室>

電子尋魂差ど、頭主義連違ミ卦準て革岳電子ゴ. = 饗
‐Ftt F 舎喪:こモ挙いて会首`電子と夏薬と.

て吉モ 登い多こ■.
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