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ＸＸＸⅤ 分子の電子状態

【ＬＣＡＯ (linear conbination of atomic orbital) ＭＯ法】

φ(ｎ) ＝ ｃ χ (ｎ) ＋ ｃ χ (ｎ) （３５･１）ｎ１ １ ｎ２ ２

χ (ｎ) ： ｎ番目の分子波動関数を表すために選ばれたｉ番目の原子の波動関数ｉ

ｈｈｈｈφ(ｎ) ＝ εφ(ｎ) （３５･２）

ｈｈｈｈ ： １電子(１個の電子についての)Hamiltonian

∫φ(ｎ)ｈｈｈｈφ(ｎ)ｄτ
（３５･３）ε ＝

２∫(φ(ｎ)) ｄτ

［結合性と半結合性のＭＯ］

π結合（結合性）

結合に無関係

＊π 結合（反結合性）
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［二原子分子のＭＯ］

２ ＊ ２ ２ ＊ ２ ２ ２ ２Ｎ (σ ) (σ ) (σ ) (σ ) (π ) (π ) (σ ) （３５･４）２ 1s 1s 2s 2s 2p 2p 2py z

＋ ２ ＊ ２ ２ ＊ ２ ２ ２ １Ｎ (σ ) (σ ) (σ ) (σ ) (π ) (π ) (σ ) （３５･５）２ 1s 1s 2s 2s 2p 2p 2py z

２ ＊ ２ ２ ＊ ２ ２ ２ ２ ＊ １ ＊ １Ｏ (σ ) (σ ) (σ ) (σ ) (σ ) (π ) (π ) (π ) (π )２ 1s 1s 2s 2s 2p 2p 2p 2p 2py z y z

（３５･６）

－ ＋［問３５・１］フッ素のＭＯのエネルギー順序は，酸素と同じである。 Ｆ ，Ｆ および Ｆ の２ ２ ２

ＭＯを描け。

【混成軌道関数】

３［ｓｐ 混成軌道］

１
（３５･７）φ ＝ χ ＋ χ１ ２ｓ ２ｐ２ ２ ｘ

１ １
χ （３５･８）φ ＝ χ － χ ＋２ ２ｓ ２ｐ ２ｐ２ ｘ ｚ

１ １ １ １
（３５･９）φ ＝ χ － χ ＋ χ － χ３ ２ｓ ２ｐ ２ｐ ２ｐ２ ｘ ｙ ｚ

１ １ １ １
（３５･１０）φ ＝ χ － χ － χ － χ４ ２ｓ ２ｐ ２ｐ ２ｐ２ ｘ ｙ ｚ

２［ｓｐ 混成軌道］

１
（３５･１１）φ ＝ χ ＋ χ１ ２ｓ ２ｐｘ

１ １ １
（３５･１２）φ ＝ χ － χ ＋ χ２ ２ｓ ２ｐ ２ｐｘ ｙ

１ １ １
（３５･１３）φ ＝ χ － χ － χ３ ２ｓ ２ｐ ２ｐｘ ｙ

［ｓｐ混成軌道］

１ １
（３５･１４）φ ＝ χ ＋ χ１ ２ｓ ２ｐｘ

１ １
（３５･１５）φ ＝ χ － χ２ ２ｓ ２ｐｘ

［問３５・２］それぞれの混成軌道関数の概形を描け。


