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化学結合



化学結合

• 共有結合

• イオン結合

• van der Waals 力
• 水素結合

• 配位結合

• 金属結合



共有結合

量子化学計算

–原子価結合（VB）法
–分子軌道（MO）法
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分子軌道法
 

水素分子イオン

図1-18
 

水素分子イオンのでき方



分子軌道法
 Born-Oppenheimer近似

図4-15

 
H2

+分子の座標の定義











LCAO-MOとは？

原子軌道の一次の線形結合をとって、分
 子全体に広がる分子軌道（molecular 

orbital, MO）を考える。

これをLCAO－MO（linear combination of 
atomic orbitals-molecular orbitals）とよ

 ぶ。



水素分子イオンへの適用





水素分子イオンの分子軌道





リッツの変分法









図4-16
 

H2
+イオンのエネルギー曲線

Ψ+：結合性軌道、Ψ-：反結合性軌道



図4-17

 
H2

+イオンの波動関数と電子密度、Ψ+：結合性分子軌道、Ψ-：反結合性分子軌道





水素分子

図4-20
 

H2

 

分子の座標













水素分子の  
ポテンシャルエネルギー曲線

図1-19
 

水素分子の生成









極性分子

極性分子と電場の相互作用







電気陰性度









イオン結合





イオン結合とイオン化結晶





Cl-

Na+
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