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3 - 4 共有結合モデルと イオン結合モデル
どちらも 両 極 端

t|実際は
その間 fどう修正する？

"「電気陰性度」、 「分極率」 の導入



11） 電気陰性度 electronegativity 共有結合中の
x イオン結合性の指標
カイ

化 合 物 中 で ある原子が電子を引きつける傾向を表す値

マリケン の定義 x = I ( I , t E a )
Mu l l i k a n

I . が 大 i 電子を 出したがらない ｝つまり
X が 大

E a が 大 ： 電子を 受け入れやすい
"

電子を出さずに
受け入れたい



鷹月齢が述が
!

※×最大は

大が
k 教科書図 3 . 1 2た
x 最小
0.79

九の差が大=イオン結合性が強い_



i t に 8 - 部分電荷 partial charge

H e a x

X 2 . 2 3 . 1 6 距 離
11

「電気双極子 モーメント」

e lect r ic dipole m om e n t



（2） 分 極 性 pdarigability イオン結合中の 共有結合性
の 指 標

アニオン に つ い て

○ （ O
Na t p? Nat

"

正電荷による サイズが大きい
電子雲の変形 アニオンの方が

" 変形が大きい分 極

分極性の大きさ U T B r

#

I



カチオン に つ い て 一 般 に 分 極 性 は 小 さ い

相手のアニオンを分極させる力 i 分 極 能 が 重要になる
polarizingpower

電荷が大き
い｝ 方が分極能が大きい
サイズが小さい

↳ （よりアニオンに近づきや
すく電子雲を

引きつけやす
い）

L i < B e " NdくMg" BE〉Mg"
小 大



アニオンの 変形が大きいほど 共有結合性が大きい

L i F

L i u ←サイズ大 i分極性大 i 共有結合性が大



3 - 5 共有結合の強さと長さ
（I） 長 さ

• A B

"

し
匐 結合長 =核間距離
は T B「蕊蕊有結合半径

. n e
これの和 A t T B で RABを予想できる

（例外あり）



・ 結 合 次 数 と の 関 係
長 い単結合

#

が

→ 共有結合半径' e t '
154pm に 二 7 7 pm 共鳴構造

的 国と=c（ 二重結合
' I t
134pm にこ67pm I、5重結合I Rcc=139pm

- に C - 三重結合 単結合と二重結合の
K t n = 6 0 pm 中間 .
120pm 短 い



°半径の 周 期 性

結合長（pm）原子半径（pm)

Y| 5 8

|""「
"

「 " " "

f ' a A r e 199 98 ^

B r 2 2 2 8 1 1 4 |大、/|Br k r
夫 I Xe I 2 2 6 8 1 3 4 大

A t e

例 外 た だ け R F F》 2 な

点



（2） 結 合 の 強さ = 解離エネルギー の 大 き さ

型鼠染も
A - B

0結合長～～品間→ A ' t . B解
I

D 離
|Kifti距
離I

不 '

i年""'D-_-にも ポテンシャルの最小値をとる
I

長さが結合長

。ポテンシャルの深さ=解離エネルギーDo
Dが大きい=「結合が強い」



・ 結 合 次 数 と の 関 係
D ( K Jmd"） RAB Cpm)

C - C 3 4 8 結合次数が大 1 5 4 大

6 1 2 tC = C

。 ，

I小
→ D が 大 1 3 4

C 三 （ 大
1 2 0 小

N z N三 N

f 大上と同じ理由0 2 0 = 0

た F - F 小



の原子半径との 関 係
R H x D

H F 小 大

H a |華H B r
| |

H I 大 小

o同種の結合で比べるとき
ポテンシャル浅い → 結合長）

i 深い → i 短い



0 た 分子の 特 異 性

原子半径（pm） 結合長（pm） 解離エネルギーD ( K Jmi'）
た 5 8 - > 1 4 2 1 4 6 ？
d 、 98

2倍より大
199 2 3 0

|
大

B r 2 1 1 4 2 2 8 1 8 1

I 2 1 3 4 2 6 8 139 小

° た だけ EJI-E.fr、 結合長 が長く、 D が小さい



（曲線は概形）エネルギ-
1 k J mol）ポテン
シャ
ル ||

$

、_一緒
鋹

結合長 解離エネルギーD
(pm） （KJmoi'）

（pm）
た 1 4 2 1 4 6

a 、 199 2 3 0 - ）
Br2 2 2 8 1 8 1

I 2 2 6 8 139 0？

の原子半径が小さく. 2に，まで近づくと 電子間反発が
（他の場合より） 大きいため . 原子間距離が
2 V F より 大きくなる。 そして D が 小さくなる。



量子化学 計算 による
最 適 化 構 造 R ( t )

F z U 2

Hartree-Fock16-31で 1 . 3 4 1.99

Hartree-Fock t MP2/6-31ぐ 1 . 4 2 2 . 0 1

実 測 値 1 . 4 2 1 .99

t

Hartree-Fock法 2電子励起配置
の 寄与が不可欠=1つの電子配置で状態を表す方法
（高..エネルギー
の状態）

M P 2

=すべての2電子励起配置との との 「共鳴」
混合（共鳴）を考慮する方法



宿 題
I 教科書 1 1 9 ～ 1 2 4 ペ ー ジ を 読 む

2 復習問題 3 . 1 1 B . 3 . 1 2 B . 3 . 1 3 B .

を 解き、 C L E から 提 出 せ よ .


