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量子力学に基づく 化学結合の 記 述

① V B 法 原 子 価 結 合 法 Valence Bond theory
(Hear-Londonの方法）
古典的原子価， L ew i s 構造 との対応が明確

② M O 法 分子軌道法 Molecular Orbita l theory



4 - 2 原 子 価 結 合 法 V B 法 ValenceBond theory

I V B 法による H z 分 子 の 記 述 '

2 つのはなれた H 原子
I Sm o g i

XA に X B に
接近するとのスピンの電子 B pスピンの電子

○「○と
lien'が「Bスピンの意味

単なる積でなく.電子の交換に対して反対称
「 ' s later行列式を表す.

になるようにつくられた式た（たいかに）-XAに）TB川



共鳴①

!

← >

! !

I N Aで31 1TAX B |

| 2つの等価な状態の 線形結合が
つくられる。

エネルギー
き、=f xnが31-1がXBBに 低 ← この状態が

安定になる䖝=f x n が + 1 た X B l｝に 高 "

結合ができる



V B 法による H2分子の最安定電子状態の波動関数
（基底状態）

き、=f xnが 31 -1TAX BYに 一 式の

「電子が対を作って、糸給ができる」 =「2つの電子が上式の
状 態 を 形 成 す る 」明

✓13法の要点

❤

o 他 の 共有結合の記述にも同じ考え方を用いる
ー ー

が → ← e e s .の

"

・

XA X B れたが1-1TAX BI｝に



② 多原子分子 の V B 法による 記 述

例 C H 4

25'→2p'
「昇位」 C i

(is）2（2S）2
（2p）2 - > CIS）2（25）'（2px）'（2Pg）'（2Pzj

エネルギーが高いが
結合できる電子数が増える

「混成」 ー 〉 （1が（sp）4

t

が軌道中の電子がそれぞれ
H原子の 電子 と 対 を つくる



（1） sp3 混 成 A X a タイプ CH4、 N H 3 . O H z

X，=主（St Px+py+Pz） =ミ （f tp.）
メ、=主（S-Px-py+Pz） =を （St R )
X，=主（S-Px+py-Pz） =を （Stp，）
X4=主（St Px-Py-Pz） =を （St Pa）

た が + F E - R

I = が-P+で a P2
.

#$

匍
斎_。薄。

i =がパーで a p .

I = が で き た R

I



軌道の形状
P.

t i t t i -+

GO.T.my略記法
TEOST〉「=

o t e ， 政 略
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〇での部分が式ので表

わされる

=fxcが-1たが1｝に
"it"はこの式を意味する



（2） sp2 混 成 AX， タイプ 平面三角形

F
B： （IS）2（2S）2（2p）'

I

F 'B 'F t 昇 位

（1S）2 （2S）「（2p）
2

t 混 成

（15）2 （SP2）3



九、 = E { s + E px}
Xiな｛s+EにPxt

!

py）｝

九、= E { S + E に P x - F py）｝
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軌道の形状
E p x

t- +

s
=

GO.T.my略記法※ ○、，ーー>さらに略
X)



BF, Do
それぞれの電子対は式ので表される

。

が ・
G =fxaた1-1TAX BYにa

C z H a

①

!

2Pz 2Pz z

sp2た。

!!

：：飇 I

④

た結合



（3） s p 混成 A X z タイプ 直 線 分 子

B e た Be！（IS）2（2S）2 -ゝ（is）2（spf

X，=だ（Stp)
X i 言（ S - p )

p

T . t t
が い ーー）に _



B e た
対 対

F - B e - F
F ^ Be ^ F

. 一 -

T 10結合
X z X、

それぞれsp混成軌道



C2H2 H - C E C - H

対 対 対
n n n が影①・

"

・
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・
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囶 s o f ts s p s p sp s p s

L l
-

0 結 合 を 結 合 × 2



14） spot混成 AX。タイプ 6 本の 0 結合
「六配位」八面体構造

TZ_

#%

で Py

@od.zて
T Z

①
t

!

Pz tY - r

s
' _Eojty。

"

か
に

も dっぽ
x , y , z 軸方向に
伸びる d軌道



Xtz=E{s+Bpz t E d zig p
Z

① 8 8

#

=？来た。
（l） 2 （B）2 （E）2
1 ： 3 i 2 係数の二乗の比=Spd

:X_z=E{s-Bpz t E d zig .が

$

では

X±x=デ｛s±BP a t E c t Edでは2-Edz）

×±y=E{s±spy t E y t Edでは2-Edz)



15） Spd 混 成 AX5タイプ 5 本の 0 結 合 Pd s
「5配位」

e .#e｛垂直方向 a x i a l

水平 方向 equatorial
は 等価でない

亥
｝

SP2と同じ式 （S. Px. Pg から作られる）

X 4 = E H P z t dz2）
X 5 = 言（-Pz+dzz） さ

!

t 岊= 国.G
Z方向に伸びた軌道から作られる



宿 題
I 教 科 書 1 3 2 ～ 1 4 0 ペ ー ジ を 読 む

2 復習問題 4 5 1 3 . 4.613. 4 .7 13，4813
を 解き、 C L E から 提 出 せ よ .


