
        1 H

 2  Li  B  C          N O F  

 3  Na  Mg  Al  Si  P  S  Cl 

 4  K  Ca  Br 

        5 I      

価電子数           3 4 5 6 7
酸化数      +1 +2 +3 -4 -3 -2 -1
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周期表 Periodic Table

2.1. 有機化合物を構成する主要な原子

2．有機化合物を構成する原子と結合

族

周期

陰性 両極性 陽性

［第1部ᴕ基礎および構造論］

各原子と結合した
炭素原子の極性

（不安定） 陰イオン

両極性：周囲の電子状態によって、陰性にも陽性にもなり得る

(unstable) anionic
(carbanion)

negative positivebipolar

電
気
陰
性
度

電気陰性度 Electronegativity

イオンの電荷 +1 +2 +3  (+4) -3 -2 -1

 1          2 13         14          15         16          17

 Positive Negative

Positive

ᴕᴕ(+4) (+5) (+6)  (+7)（最大）



C

H

CH

H

C

H

H

O H

OH

O

C
H

C
H

H

CH2OH

CH2 CH CH2 OH

CH2=CHCH2OH

H

H

H

H

OH

CH2 CH2 OH

O

CH2 CH C

O

CH3

O CH3

CH3CH(CH2)4O

CH2(OH)CH2OH

CH2=CHC(=O)CH3

価電子の共有状態がわかる
描くのに手間がかかる、複雑な構造は表示困難
非量子化学的表現

原子間のつながりがよくわかる
構造異性体の区別に最適
スペースが必要
立体的な「形」はわからない

構造を一行で表示する。印刷向き
表記の原則を理解して描かないと誤解を招く
複雑な分子、環をもつ分子には不向き

簡便
環をもつ分子、複雑な分子に適する
表記の原則を知らないと理解できない

示性式の表記の原則
�(1) 骨格原子の右側に付属する原子、基を書く。
�(2) 付属する「基」は（�）で囲んで表現する。
�(3) 多重結合は省略しない。

［線結合表示の原則］
�(1) 炭素原子は頂点で表し、必ず角度をつける。
�(2) ヘテロ原子（炭素、水素以外の原子）は元素記号を示す。
�(3) 省略した炭素原子に結合した水素原子は省略する。

点：電子一個

棒：電子対に対応

3) 簡略化された構造式 Concise Structure
2)と4)の中間的な表現
4)と併用して環状分子も表現可能 
やや複雑な分子も表現容易
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立体的な「形」の簡便な表示
線結合表示と併用可能
描くのに手間がかかる（必要に応じて使う）

頂点：炭素原子

5) くさびと点線法 Dash and Wedge

4) 線結合表示 Bond-Line Notation

6) 示性式 Condensed structural formula

2) 構造式 Complete (Line-Bond) Structure

..
....

..
..
..H  : C :: C :  C :  O :  H

1) 電子式 Lewis (Electron Dot) Structure

2.2. 分子構造の表示方法



用途：結合の回転、分子の動力学の理解
特徴：結合部位が可動式の棒の組み合わせ

特徴：半径がvan der Waals半径に対応
する球を組み合わせる

特徴：原子（核？）を小さな球で表
し、共有結合（電子対）を棒で表す

3) 骨格：Dreiding 模型

用途：電子雲、空間的な広がり、立体障
害、分子の三次元的な形の表現

2) 球の組み合わせ：CPK 模型、
　　　　　Skalatomer (Scale Atoms) 模型

用途：原子間の結合の様子、立体配
置（立体異性体）、立体配座の表現

1) 球と棒：HGS 模型
2.3. 分子模型

2-3

丸善HGS模型

Harvard CPK 模型

モル-タロウ

Büchi Dreiding 模型

Skalatomer 模型



4) コンピュータを用いる分子モデリング
         用途：各種の模型の表示、結合の回転、分子の回転、結合角の変化の表示、

(a) Winmostar (b) Scigress
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原子座標の計算や座標系の変換、分子化学計算のインターフェース



�分子や多原子イオンで、共有結合（配位結合を含む）している原子間で共有電子対を平等に分
け合ったときに、各原子がもつことになる電荷。

��(形式電荷) ＝ (中性原子がもつべき価電子数) − (上の場合に実際にもつ電子数)

特徴
（1）配位結合がなければ、どの原子の形式電荷も0の場合が多い。

���配位結合があれば、形式電荷が0でない原子が存在する。
（2）すべての原子の形式電荷の総和は、中性分子では0になり、イオンの場合はイオンの電荷と
等しくなる（無機化学では特に重要）。
求め方
（1）中性原子がもつべき価電子数を知る

例） CH4： Cは4、Hは1 NH4
+： Nは5、Hは1

HNO3： Nは5、Hは1、Oは6

（2）各原子が実際にもつ価電子数を知る（構造式か電子式が必要）
����非共有電子対は独占しているので、1対につき2個。
����共有結合に使われている電子対は分け合うので1対につき1個。

H
C
H

H H CH
H

H
H
N
H

H H NH
H

H
H

O
NO OH

N は 4、
H は 1、
O はのうち2個は6、あと1個は7

N は 4
H は 1

C は�4
H は�1

（3）形式電荷を計算する�（1）−（2）

CH4 C：  4−4＝0
���  �� H：  1−1＝0

NH4
+�N：  5−4＝1

  �� H ：1−1＝0

H
N
H

H H NH
H

H
H

HNO3�N：�5−4＝1、
���       H：�1−1＝0、
���       O：�2個は6−6＝0
��  ������ O：�1個は6−7＝−1

O
NO OH

C O

（注意）構造をどう考えるかによって変わる→実際の状態を表しているとは限らない

C O O
NO

O

H と描くこともできる
（オクテット則を満たさない）

2.4. 形式電荷 formal Charge（高校化学と化学ABの復習）�

2.5

N OH O
O

H

N OH O
O



（0.1）Coulomb の法則による力と（位置）エネルギー（potential）：古典力学からの類推

E

Z+
r

0 r
f = k

qN

qE

qNqE

r2

f < 0:  引力

E = -∫f dr = k
qNqE

r

Coulomb力

位置エネルギー
qE = -e
qN = Ze

Z ：原子番号
e ：電気素量：電子の電荷の絶対値

-Ze2

r2
= k

-Ze2

r
= k

原子番号が大きいほど引力大。位置エネルギーは大きな負の値になる。

2.5.0 原子軌道Atomic Orbitals

主題：原子核の周りの電子のふるまい：エネルギー・空間での分布は？

（物理学者）:Coulomb力（クーロン力）が働くのに電子が原子核と衝突しないのはなぜか？
（化学者）：周期表の周期はなぜ2、8、8、18、18、32、．．．？（規則性の根拠は？）

電子は量子力学的な存在
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(0) 世紀末の科学者を悩ませた原子の周りの電子の謎



電子殻 
Shellsᴕᴕl = 0        1                            2

L

2) 軌道の形と広がり Shape and Dimension of Orbitals

2pz2py2px2s1s

4p4s

3d3p3s

2p2s

1s

E

n = 1

2

3

4

軌道の数：n2

N

M

K

（0.2) 水素原子核のまわりの電子の軌道（原子軌道Atomic Orbitals）

主量子数
ᴕᴕᴕ (n)

1）軌道エネルギー：量子化されている（quantized） →ᴕエネルギー準位ᴕEnergy Levels
ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ整数（量子数）を含む式を用いて不連続な値を表す
2）波動関数：電子の空間分布（存在確率）を示すᴕ→ᴕ電子雲

電子分布の不確定性→電子雲
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3つの量子数（n、l、m）を用いた式で表される。

量子数ᴕᴕᴕᴕᴕnᴕ：主量子数ᴕᴕᴕᴕᴕl ：方位量子数ᴕᴕᴕmᴕ：磁気量子数

表す対象ᴕᴕᴕエネルギーᴕᴕᴕᴕᴕᴕ分布の異方性ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ分布の方向

1, 2, , , 0, , , n-1 -l, , 0, , +l

1ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0（異方性なし，1s）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0

2ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0（2s）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0
2ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ1（一方向、2p）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ-1，ᴕ0，ᴕ+1

3ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0（3s）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ0
3ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ1（3p）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ-1，ᴕ0，ᴕ+1
3ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ2（二方向、3d）ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ-2，ᴕ-1，ᴕ0，ᴕ+1，ᴕ+2
：ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ：ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ：
：ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ：ᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕᴕ：

4d

m = 0             ᴕ-1，ᴕ0，ᴕ+1            -2，ᴕ-1，ᴕ0，ᴕ+1，ᴕ+2



2p
2s1s

H B

2p

2s

C

2p

2s

N

2p

2s

O

2p

2s

F
E

（0.3）水素以外の原子核のまわりの原子軌道：古典力学からの類推

Z+
qN

qE

内側の電子が原子核の正電荷を部分的に打ち消す
電子に影響する電荷ᴕ< qN

しゃへい：軌道の形により異なる
受ける影響の大きさ：s < p < d

主量子数が同じでも、軌道（s、p、d）のエネルギー準位が異なる
s < p < d

エネルギー準位が下がる

（1）原子番号大→核電荷が増える

電気陰性度と関係：陽性 陰性HB C N O F≒

（2）他の電子の影響：しゃへい（遮蔽）

図：原子の種類と原子軌道のエネルギー準位

2-8
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� 
1 

ls 

2 2p 2s 
Li"' 

3 3p 3s 
,. .. 

Li
.,. 

-

4 4p 4s 
Li

,. 

···-·-
5 5p 5s 

--

Li
.,. 

� 2.1 Jl1H.i'1Ji:,#O)?'\-nJl:W-J-'Wl.:it!0).1;r-.1v--¥-.if!uL (eV) 
1 2 
,H 1s1 

-13.61 
3Li 4Be 2s1 2s2 

·•· •• . 

l 

-

--5.34 
-

11Na 3s1 

-4.95 
-

19K 4s1 

--4.01 
31Rb 5s1 - --
--3.75 

-8.41
-

,,Mg 3s2 

-6.88
-

20Ca 4s2 

--5.32 
38Sr 5s2 ... 
--4.85 

13 

sB 2s22p1 .. -8.43 -13.46 
5.03 

13AI3s23p1 

-5.71-10.715.00
J1Ga 4s24p1 

-5.67 -11.55 
5.88 

49ln 5s25p1 

-5.36 -10.14 ..... 4.78

14 15 16 

6c ,N .o 2s22p2 2s22p3 2s'2p4 

-ll.79 -15.45 -17.20 -19.20 -25.72 -33.86.. 7.41 10.27 16.66 
"Si ,&P ,.s 3s23p2 3s23p3 3s'3p4 

-8.08 -10.66 -11.90-14.69 -18.95 -23.92
6.61 8.29 12.02 

32Ge 33As 34Se 4s24p2 4s24p3 4s24p4 

-7.82 -10.os -10.97-15.06 -18.66 -22.79 
7.24 8.61 11.82 

soSn s,Sb 5,Te 5s25p2 5s25p3 5s25p4 

-7.21 -9.11 -9.79-12.96 -15.83 -19.06
5.75 6.72 9.27

17 18 
2He 1s2 

--24.98 9F ,oNe 2s22p5 2s22p6 

-19.87 -23.14-42.79 -52.53
22.92 29.39 
"Cl ,aAr 3s23p5 3s23p6 

-13.7 -16.08-29.20 -34.76
15.42 18.68 
35Br 36Kr 4s24p5 4s24p6 

-12.44 -14.26 -27.01 -31.37... 14.57 17.11 
53{ 54Xe 5s25p5 5s25p6 

-10.97 -12.40-22.34 -25.70
11.37 13.30

1,- r v--7 ;j" o/ 1at$l:illl (.!liiit: eV). rArH-1·-=fiWl.ill#.d ii:ikil:, ��U (1990), p.71, 'i!( 6.2 O)f'--7 a-;!H:-f'F.lit. J:� =np iWLil:i; r� =ns iWLill (n = 1=. 'ftt). Li"'
= � ji;*O) p iWl.il:i t s iWI.iuO).:L'f-- iv'¥-& (eV). ift1,,f!!ttf-ltli�-(;t.1:: 0.1% J;I.J:�£ tl.7.,jf;�. llJ1t,'1t!Ht Ii -t-tt.J;I. r O)�-(;j.jc*· 
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itomasa
ハイライト表示

itomasa
ハイライト表示

itomasa
ハイライト表示

itomasa
ハイライト表示



電子殻 ShellsL

2) 軌道の形と広がり Shape and Dimension of Orbitals

2pz
2py

2px2s1s

4p

4s
3d

3p
3s

2p
2s

1s

量子化された電子のエネルギー：真空中の1個の電子では E = 0 （原点）

E

1) 原子軌道 Atomic Orbitals

2.5. 原子の構造 Atomic Structure--原子軌道 Atomic Orbitals (AO)

（例）

1s22s22px
12py

12pz
0C:  1s22s22p2H:  1s1

4) 電子配置の表現法 Representation of Electronic Configuration

1. エネルギーの低い軌道から順に入る
2.  一つの軌道には二個までしか入らない：Pauliの原理
3. エネルギーの同じ軌道が複数ある時（たとえば2p）には、できるだけ多くの軌道
に入ろうとする：Hundの規則

3) 電子配置の規則 Rules for Electronic Configuration

量子数 Quantum Number (n)
n = 1 2 3 4

軌道の数：n2

2-9

NMK



HH

H2HH

H

C

H
H

H

CH2O

C O
H

H

CO2

O C O

σ

2.7. 炭素を含む分子の形 Molecular Shape

2-10

109.5˚

例）CH4

120˚

分子軌道 (MO)

例）水素分子

メタン methane

2) 共有結合（σ 結合）

1s: HH: 1s

（例）   H:  1s1         C:  2s22p2

1) 価電子 Valence Electrons: 共有結合形成に関与する電子

2.6. 共有結合 Covalent Bond と分子軌道 Molecular Orbitals

ΔE

安定化：2 ΔE

180˚

2p2だけで結合を作るのでは説明できない！特徴：Cは4価
ᴕᴕᴕ状況によって結合角が変わる

Tetrahedral 正四面体構造

Trigonal 正三角形構造

Linear 直線構造

メタナール（ホルムアルデヒド）methanal

二酸化炭素 carbon dioxide

＋

結合性軌道

反結合性軌道σ*

H

C H

電子の非局在化
delocalize stabilize

安定化する＝安定になる
×安定する

エネルギー準位の低下：ΔE

H

H

2py

2px
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