
今回の到達目標

● 分子の立体構造を解析する・予測する考え方を 
簡単に説明することができる 

‣ VSEPR則 とは？ 
‣ 混成軌道 とは？ 
‣ 計算化学 とは？ 

● VSEPR則 と 混成軌道 に基づいて、 
分子の立体的な構造を論理的に説明 したり、 
大まかに予測 することができる



分子の 構造 を予測する



演習：分子をつくろう



演習：分子をつくろう

● 分子模型セットには、次の原子が入っています 

‣ 水素（白）：10 個 
‣ 炭素（黒）：  2 個 
‣ 窒素（青）：  1 個 
‣ 酸素（赤）：  2 個 
‣ 単結合　（短）：10 本 
‣ 多重結合（長）：  5 本 
‣ 不対電子対（ピンク）：5 枚 
‣ リムーバー：1 個



演習：分子をつくろう

● 下記の分子について、分子模型を組み立てる 
‣ メタン： CH4 
‣ アンモニア： NH3 
‣ 水： H2O



VSEPR則 とは？



分子の構造を予測する様々な方法

● VSEPR則 

‣ 電子対の反発 に基づいて、 
分子構造を定性的に予測する 

● 混成軌道 

‣ 原子の混成軌道の種類 から、 
分子の立体構造を予測する 

● 計算化学（➡ 量子化学１・２） 

‣ シュレディンガー方程式を解いて、
分子構造を定量的に予測する

簡単

定量的複雑

定性的

手軽さ 正確さ
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Ｑ）電子対 とは？

Ａ）結合電子対：化学結合に「関与する」電子対 

　　　➡　単結合 ( : )，二重結合 ( :: )，三重結合 ( ::: ) 

　　孤立電子対：化学結合に「関与しない」電子対 

孤立電子対

結合電子対

O O＋ → O O



Ａ）電子対が「互いに反発する」傾向を考慮して、 
　　分子の立体構造をロジカルに予測・説明する方法 

　孤立電子対（LP）と 結合電子対（BP）の反発の強さ 

　　　LP ↔ LP　＞　LP ↔ BP　＞　BP ↔ BP 
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Ｑ）VSEPR則 とは？

BP ↔ BP

BP ↔ LP LP ↔ BP

Lone Pair Bond Pair

➡
中心の原子に注目する
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Ｑ）３原子分子 の 立体構造は？
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Ｑ）４～５原子分子 の 立体構造は？
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小テスト：VSEPR則について



小テストについて

● 授業中に manaba で 小テスト を実施します 

● 小テストを受講するときに、 
下記の資料を参考にすることができます 

‣ 実験テキスト 
‣ 自分の 実験ノート 
‣ 授業中に作った 分子模型 

● 他の人の回答を見たり、他の人の実験ノートや 
予習レポートを見たりすることはできません



小テスト：5 分



休憩時間：5 分



計算化学 とは？
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Ｑ）計算化学 とは？ 

Ａ）コンピュータ を用いて化学の問題解決を行う方法 
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計算化学（＝コンピュータ＋化学）を活用すると？ 

➡ 分子の世界を見る ことができます



計算化学（＝コンピュータ＋化学）を活用すると？ 

➡ 化学反応を見る ことができます



計算化学（＝コンピュータ＋化学）を活用すると？ 

➡ 新しい薬をデザインする ことができます



演習：計算化学 を 実行する



Chem3D（ChemOffice）を起動する



分子式 を入力する

分子式→立体構造



分子式 → 立体構造



分子を 回転 させる



分子の 表示サイズ を変える



分子を 平行移動 させる



分子（の一部）を 選択 する



最も安定な立体構造 を予測する

エネルギー最小化Gaussian



最も安定な立体構造 を予測する

実行する

6-31G

d



結合長 を調べる

左クリック



結合長 を調べる

Shift キー + 左クリック



結合長 を調べる
結合長を表示する



結合長 を調べる

結合長

結合長



結合角 を調べる

Shift キー + 左クリック



結合角 を調べる

結合角を表示する



結合角 を調べる

結合角

結合角



新しいページ（タブ） を 開く



演習：分子の 構造 を予測する



演習レポートについて

● 授業中に完成させて、最終版を提出します 

‣ 実験ノートに下書きをすることをお勧めします 
● 教員やTAのサポートやアドバイスを受けながら 
取り組むことができます 

● 他の受講生と相談することもできます 

‣ お互いに助け合う（ピア・サポート）の態度を
プラスに評価します 

● ただし、他の人のレポートを書き写すだけという
ことはできません（※教員・TAが注意します）



課題１

メタン（CH4）、アンモニア（NH3）、水（H2O）の 
３種類について、Chem3D を用いて立体構造を調べて、 
結合角の値 を記入せよ。 

考察：VSEPR 則 に基づいて、３種類の立体構造の 
結合角の違い を「論理的」に説明せよ。
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課題２

エタン（C2H6）と 過酸化水素（H2O2） の 
２種類について、Chem3D を用いて立体構造を調べて、 
結合角の値 を記入せよ。 

考察：VSEPR 則 に基づいて、２種類の立体構造の 
結合角の違い を「論理的」に説明せよ。
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亜硝酸（HNO2）について、Chem3D を用いて立体構造
を調べて、結合角 H-O-N と O-N-O の値 を記入せよ。 

考察：VSEPR 則 に基づいて、亜硝酸の立体構造の 
２つの結合角の違い を「論理的」に説明せよ。
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課題３



休憩時間：5 分



混成軌道 とは？（ ➡ 松澤先生）


