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10章 原子構造と原子スペクトル

11章 分子構造

７月11日

問題．ギ酸アニオンのヒュッケル分子軌道について次の問に答えよ．

(1)永年方程式を書け．ただし，原子には図のように番号を付け，酸素原
子に対するパラメータはαO=α+(3/2)β，βCO=(1/√2)βとする．

(2)３個の分子軌道φは次の通りである．各軌道エネルギーE，および各

原子の電子密度と各結合の結合次数を求めよ．

ヒント： である．

(3)ギ酸アニオンの分子軌道ダイヤグラムを描け．
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ギ酸アニオン



ギ酸アニオンの共鳴構造式

http://chemwiki.ucdavis.edu/Organic_Chemistry/Organic_Chemistry_With_a_Biological_Emphasis/Chapter__2%3
A_Introduction_to_organic_structure_and_bonding_II/Section_2.2%3A_Resonance

π電子系に参加している原子オービタルは３個，π電子の数は４個．
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酸素原子O1は１個，炭素原子C2は１個の2p電子を，酸素原子O2は2
個のπ共役電子系に提供している．したがって，4π電子系である．酸
素原子に対するパラメータはαO=α+(3/2)β，βCO=(1/√2)βとする．
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ギ酸アニオンの共鳴構造式

（０） まず最初に，π電子系に参加している原子オービタル（原子軌道）の
数とπ電子の数を決める必要がある．
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したがって，永年行列式は，
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(1)永年方程式を書け．ただし，原子には図のように番号を付け，酸素
原子に対するパラメータはαO=α+(3/2)β，βCO=(1/√2)βとする．
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永年行列式を展開する．

∴ x=-2，-1.5，0.5

したがって，

E=α+2β，α+1.5β，α-0.5β βα 2+=E

βα 5.0−=E

βα +

βα −

α

βα 2+
βα 5.1+=E
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分子軌道係数
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電子密度

χ[1] χ[2] χ[3] E
O         C         O

φ[1] 0.632   0.447   0.632  α+2β
φ[2] 0.707   0.000  -0.707  α+1.5β
φ[3] 0.316  -0.894   0.316  α-0.5β

(2) 各原子の電子密度と各結合の結合次数を求めよ． 1
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(3)ギ酸アニオンの分子軌道ダイヤグラムを描け．４π電子系である．

βα 2+=E

βα 5.0−=E

βα +

βα −

α

βα 2+
βα 5.1+=E

全π電子エネルギー Eπ=4α+2×(2+1.5)β

=4α+7β
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------------------------------------
Simple Huckel Method Calculation 

------------------------------------
HCOO-
File of Result Data   = HCOO-
Number of Pi-orbitals =  3
Number of Electrons   =  4
Lower Triangle of Huckel Secular Equation

1    2    3
1: 1.50
2: 0.71 0.00
3: 0.00 0.71 1.50

Orbital Energies and Molecular Orbitals

1            2          3
-x       1.99988      1.50000     -0.49988

Occp 2.00            2.00 0.00
1       0.63247      0.70711      0.31620
2       0.44718      0.00000     -0.89444
3       0.63247     -0.70711      0.31620

Total Pi-Electron Energy = (  3) x alpha + (   6.99976) x beta
Resonance Energy         = (   4.99976) x beta

Electron Population on atom
atom  Population   

1      1.80003
2      0.39994
3      1.80003

Bond-Order Matrix 
2- 1   0.56565      3- 1  -0.19997      3- 2   0.56565

ヒュッケル分子軌道計算出力例
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ギ酸アニオン

ギ酸アニオンの共鳴構造式Ⅱ

ギ酸アニオンの共鳴構造式Ⅰ

共鳴構造式の描き方


