
分子の構造と性質（物理的・化学的）
の関係を知る・予測する

分子構造・・・分子を構成する原子（主として原子核）の相
対的空間配置

分子構造を規定するものは何か？

⇒構成粒子の“心地よさ”（＝エネルギー的安定性）

⇒量子化学計算により見積もり可能



分子の構造と性質の関係を知る・予測する

原子価結合法（VB法）・・・・原子軌道のつなぎ合わせ（直
感的・メタンやπ共役系で矛盾）

分子軌道法（MO法）・・・分子を構成する複数原子の原子

核の集合体を１つの原子核のように見立てて電子の運動
を見積もる



生産研・化学生命工学専攻 北條博彦准教授“有機機能材料特論II”講義資料より許可を得て転載



原子軌道のかたち

https://www.chemcomp.com/journal/molorbs.htmより転載

https://www.chemcomp.com/journal/molorbs.htm


水素の分子軌道

Winmostar（Free) V5.006を用いて計算



メタンの分子軌道

Winmostar（Free) V5.006を用いて計算



塩化メチルの分子軌道

Winmostar（Free) V5.006を用いて計算



アセトアルデヒドの分子軌道

Winmostar（Free) V5.006を用いて計算
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