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13:22構造化学 12回目
、

前回は、 等核2原子分子 の 電子構造について議論した
。

今回 は
、

異核 2原子 分子 の 電子 構造にいて 議論する
。

ただし基本は 同じ
ポイント
s シュレーディンガー 方程式 は水素原子 くらいしか厳密 にとけない
☆ 平均 場近似をして 波動関数を 軌道 の 積で 書く.lt軌道エネルギー)
☆ 原子 軌道の形は 水素 原子のそれら と装 本的 に 同じ

、

☆ 2つ の 原子軌道から 分子 軌道が作られる ・
一 、 LCA0 近似

☆ 変分法で{
分子 軌道の 係数 が決まる cih.tc.tn CA = E なた
分子軌道のエネルギー も決まる CA 二OA c. は

A 1つ の 軌道に 2 つ まで 電子が
。

スピン を 逆にしつつ 入れ られる
か 7 ント 則 、

• 分子 軌道の エネルギー

*t.BA .
13が 同じ軌道の場合 f S

s toEt = E t 1 Hに 1.
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E. = Ei - 弎事 し
、一旦 '

E
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- く 、 、
、

Et =气 t.H.int 一、」き 」、
EtEi tl E

、

E 、 EE2 の とき 、 安定化 しやすい 、
原子軌道がまざりやすい

E
、
《見 の とき 安定化 しにくい

。
原子軌道はまざりにくい



13:22

Y (
,
0) = 05 0 1

1 3 : 30

• 原子 軌道 と対称性
、

1 s , 2s ,2px 、
2は

、

2pz
が 重要

。

以下のような 形をしている
、

Hn が 波 の性質B が 、

t 鵞 。 」 と は
-

う ちけしあう

分子軌道ができるには
、

原子車は 対称性も 重要 、

G※の 4は)は
などの 表を 以下 にあげる

54との 42が1 )は0

l s 2 5 2
px 2pg Zpz

↳
の 非ゼロ
-

の9025 ゼロ

で、

③ @ @ の
ほぼゼロ

2な ④ 08 の D 。

軌道エネルギ要確壮

pz ⑤ @ @ @ ⑤
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結合性 軌道 、
反結合性軌道

2つ の原子軌道 から 2つの 分子軌道ができる とき、 (下は水素分子 )

④
- Sth 4-4.ti i - rIII LEE が 甄

に 、
「 超○

的
なと公 、○ーー○ 4の 4

,
苺

、 電子あり

電子 が入る と エネルギが下がる 、
軌道 で 結合性軌道

、

電子が入る と エネルギ が 上がる 軌道
、
⇒ 反結合性軌道

、

軌道を ながめると 、
給性軌道 分子 軸の 核同志の 中点付近に 電子が存在 する

⇒核間 反発やわらぐ ⇒ エネルギーが下がりやすい。

反結合性軌道 : 分子軸 の核同志の 中立付近の 電子 が 存在しない

⇒ 核間 反発を感じやすい エネルギーが上がりやすい
.
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。 の て 万1𦥯
これだけ は おぼえる

、

o.is
た : p
di d

'
の 軌道

二
g 分子軸 での 同転に対して

軌道が 不変

.

が
一

軌道

。
。 る これでも不変

、

反結合性 には水を

つける

大 軌道
、

nine る 分子軸 での 180回転に対して

𠑊乑 修 符号が出る 以外は不変
○例 4曲 + 42px

で軌道

十 分子軸での 180
°回転 に対して

tert 7 符号が出る以外 は不変
、

これでも 不変
、

一 十 反結合 性なので 他と ☒を

つけることも ある
。

○例 と
px
- 4

2
px
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の 原子軌道の 表

-
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水素化 リチウム の 電子構造 都 p . 175

eV
^ 3の米

-5.3 - i

。
fjなる-13.0 - Et Is く、

-67.4- 15 ft - -.- Is

H Li

@ Hの 1 s と 、 Li の 25 が 軌道エネルギー が 近く 、 まざり やすい

p Hの Is と Liの Isは 、
軌道エネルギー差が大きく 、

ほとんど まざら ない
。

・ Li Hi (1が にげ



フッ化水素
で

H F
o
_

_ 糸や
な g 、
-19.9 _

し

、 f し f し て

い けい けいT.TTt fい
ても 3 た

-42.8
_ f L 20 ft 25

-718 も ft 15 ft 1」

。 Fの 1 s , 2s軌道 は
、
水素の 1 s軌道 と エネルギー 差が 大きいため

混ざら ない

o Fの 2px Zpg軌道と
、

水素の ls軌道は対称性が あわないので

混ざらない +4が

o なのでな 軌道と
、
水素の 1 s軌道 f、 対称性があうが 、

エネルギー 差が 小さく
、

この2つから 3。 軌道が形成 される

の HF : E に しないがいたが
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-酸化炭素
一 河

、ev C 0
、 濰 2たが-11.8 - i. TTE ※ .tn-17.2
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⑧ 西夋素の 1 S と軌道エネルギ の 近い炭素 の 軌道は ないので そのまま
、

• 炭素 の 15 と軌道 エネルギ の 近い酸素の 軌道はない ので そのまま
、

・ 酸素 の 2s と 炭素の 2Sは、
3の 4の をつくる

。 炭素の 25,2pz と 酸素 の 2pz は、 5 の を 作る
。 その 分 、

4のがたがる

(Oi 4がにが ( ろが 4が (けいいとけが (5が
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