
今回の到達目標

● オンラインの化学情報データベースを用いて、 
分子の熱力学量を調べることができる 

● 分子を文字列化する SMILES 記法 について、 
読み解く・記述することができるようになる 

● 量子化学計算 を用いて、分子の振動状態 や 
生成エンタルピー を予測できるようになる 

● 化石燃料 が燃焼したときの 二酸化炭素の発生量
を理論的に予測できるようになる 

● 気候変動の問題 について、科学的根拠 に基づき、
ロジカルに考える ことができるようになる



分子の 反応 を予測する



分子の反応 を予測するときに重要な物理量は？

化学反応に伴う「エンタルピー変化」が分かると、 
反応が起こる条件 や 反応を促進する方法 などを 
定量的に予測することができる 
　　 



標準モル生成エンタルピーとは？

標準状態の元素から 1 mol の分子を生成するときの 
エンタルピー変化を 

　標準モル生成（formation）エンタルピー（ΔfH○） 

と呼ぶ。同様に、1 mol の分子を燃焼したり、反応したり
するときのエンタルピー変化を 

　標準モル反応（reaction）エンタルピー（ΔrH○） 

　標準モル燃焼（combustion）エンタルピー（ΔcH○） 

と呼ぶ。



標準モル生成エンタルピーを調べるには？

アメリカ国立標準技術研究所（NIST）が提供する 
化学情報データベースで調べることができる 

　➡ NIST Chemistry WebBook 

　　 https://webbook.nist.gov/chemistry/
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Formula
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C2H6
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Gas phase thermochemistry data



Gas phase thermochemistry data

標準モル「燃焼」エンタルピー

標準モル「生成」エンタルピー



小テスト：標準モル生成エンタルピー



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 

‣ 自分の 予習レポート 

● 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



気候変動の問題とは？



持続可能な開発目標（SDGs）
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温室効果ガスとは？



なぜ CO2 には温室効果があるのか？

CO2

CO2 は667cm-1の光を吸収して
分子の運動エネルギーに変える 

➡ 徐々に大気の温度が上昇する



分子の振動状態を調べるには？

量子化学計算が手軽に実行できる Web アプリを使う 

　➡ MolCalc（ https://molcalc.org ）
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O=C=O
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Vibrational Frequencies
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SMILES 記法 とは？

分子の化学構造を 文字列化 して表現する表記方法。 
化学情報が登録されている様々なデータベースなどで、 
目的の化合物を検索するために用いることがある。



SMILES 記法 の基本的なルール

● 原子は 元素記号 で表し、水素原子 は 省略 する 

● 二重結合 は「=」、三重結合 は「#」で表す 

● 単結合 は（通常は）省略 する 

● 環構造 は、つながっている原子の後ろに 
数字でラベル付け する（C1 など） 

‣ プロパン：CCC、シクロプロパン：C1CC1 

● 芳香環 を構成する原子は小文字にする（c など） 

‣ ベンゼン：c1ccccc1



SMILES 記法 の例

化合物名 化学式 SMILES

メタン CH4 C

アンモニア NH3 N

水 H2O O

二酸化炭素 CO2 O=C=O

窒素 N2 N#N

酸素 O2 O=O

エタン C2H6 CC

エチレン C2H4 C=C

アセチレン C2H2 C#C



SMILES 記法 の例

化合物名 化学式 SMILES

ブタン C4H10 CCCC

1,3-ブタジエン C4H6 C=CC=C

1,2-ブタジエン C4H6 C=C=CC

シクロブタン C4H8 C1CCC1

シクロブタジエン C4H4 C1=CC=C1

シクロヘキサン C6H12 C1CCCCC1

シクロヘキセン C6H10 C1CCC=CC1

1,4-シクロヘキサジエン C6H8 C1C=CCC=C1

ベンゼン C6H6 c1ccccc1



SMILES 記法 の例



SMILES 記法 の例



小テスト：SMILES 記法



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 

‣ 自分の 予習レポート 

● 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



分子の 反応 を予測する



メタンの生成エンタルピーを「予測する」には？

量子化学計算（分子軌道計算）を用いることで、 
データベースにないような未知の化合物であっても、 
生成エンタルピーを 理論的に予測 できる 

　　➡ MolCalc（ http://molcalc.org ）

C + 2 H2 → CH4　ΔfH = ?



39

C
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Heat of Formation



Ｑ）量子化学計算（MolCalc）で得られた 
　　生成物と反応物の 生成エンタルピー ΔfH の 値を 
　　利用して 反応エンタルピー ΔrH を 求めるには？ 

Ａ）

41

ΔrH   =   Σ ΔfH生成物   −   Σ ΔfH反応物

A  +  B    →    C  +  D

=  [ΔfHC + ΔfHD]  −  [ΔfHA + ΔfHB]

生成物の ΔfH の総和 反応物の ΔfH の総和



メタンの燃焼反応の反応エンタルピーは？

対応する反応式は 

　CH4  +  2 O2  →  CO2  +  2 H2O 

生成エンタルピーの値を用いて 

　ΔrH = [ΔfHCO2 + 2 × ΔfHH2O] − [ΔfHCH4 + 2 × ΔfHO2] 

           = [(−355.8) + 2 × (−223.5)] − [(−54.5) + 2 × (−76.9)] 

           = −902 kJ/mol

生成物の ΔfH の総和 反応物の ΔfH の総和

? ? ? ?

?



演習：分子の「反応」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

次の化合物について MolCalc を用いて熱力学的性質を
調べて、それぞれの 生成エンタルピー の値を答えよ。 

● メタン（CH4） 

● エチレン（C2H4） 

● ベンゼン（C6H6） 

● 酸素（O2） 

● 二酸化炭素（CO2） 

● 水（H2O）



課題２

課題１で調べた生成エンタルピーの値を用いて、 
メタン CH4，エチレン C2H4，ベンゼン C6H6 が 
燃焼するときの反応エンタルピーを計算せよ。 

‣ CH4  +  2 O2  →  CO2  +  2 H2O 

‣ C2H4  +  3 O2  →  2 CO2  +  2 H2O 

‣ C6H6  +  15/2 O2  →  6 CO2  +  3 H2O



課題３

化石燃料である石炭、石油、天然ガスを燃焼することで 
20 ℃ の水 1 kg を 100 ℃ まで加熱するとき、 
二酸化炭素の発生量はどの程度になると予測されるか。 

　➡ 気候変動の問題について考えるときの出発点



課題３のヒント

最初に，化石燃料に対するモデル物質について考える。 
化石燃料は組成が複雑なので，炭素と水素の組成比から，
適切な炭化水素化合物をモデル物質とする。

表：化石燃料の組成比

化石燃料 C:H 組成比

石炭 1:1

石油 1:2

天然ガス 1:4

C6H6（ベンゼン）

C2H4（エチレン）

CH4（メタン）

モデル物質



課題３のヒント

水を目的の温度まで加熱するときに必要となる熱量を 
考える。20 ℃ の水 1 kg を 100 ℃ まで加熱するときに
必要となる熱量は次のように求めることができる。 

(100 [℃] − 20 [℃]) × 1 [kg] × 4.2 [J]  =            [kJ] A

水 1 g の温度を 1 ℃ だけ上昇させようとするときに 
必要となる熱量は 4.2 J となる

必要となる熱量

ポイント



課題３のヒント

目的の熱量を得るために必要となる化石燃料の物質量に
ついて考える。天然ガスのモデル物質であるメタンが 
燃焼するときの反応式は次の通りである。 

CH4   +  2O2  →  CO2  +  2H2O  ΔrH  =  −902 kJ/mol 

目的の熱量を得るために必要となるメタンの物質量は 
次のように求めることができる。 

          [kJ]   ÷   902 [kJ/mol]  =              [mol]A B

必要となる化石燃料の物質量



課題３のヒント

化石燃料を燃焼させたときに発生する二酸化炭素の量
について考える。 

反応式（CH4  +  2 O2  →  1 CO2  +  2 H2O）から， 
1 mol のメタン（CH4）が完全に燃焼した場合には 
1 mol の二酸化炭素（CO2）が発生することが分かる。

熱化学反応式で示される各物質に対する係数の比から
量的な関係を読み取ること

ポイント



課題３のヒント

したがって，        mol のメタンを燃焼させたときに 
生じる二酸化炭素の物質量は次のように求められる。 

        [mol]  ×  1    =            [mol] 

これまで説明した天然ガスの例をヒントにして， 
他の化石燃料（石炭・石油）についても同様に， 
二酸化炭素の発生量を求める。

CB

発生する二酸化炭素の物質量

B



気候変動問題を考える



課題４

化石燃料を用いた場合の CO2 発生量の違いから、 
火力発電所などの大規模 CO2 発生源を想定した場合、 
気候変動に配慮してエネルギーを生産する方法として、 
どのようなことが考えられるだろうか？



発電のしくみ



火力発電の環境コストは？

？



火力発電の価格コストは？

燃料 発熱量 
[MJ/kg]

コスト1) 
[円/kWh]

石炭 26 28 
(+15)

石油 42 34 
(+7)

天然ガス 
（LNG） 55 18 

(+8)

１）新電力ネット / コモディ統計情報 / 2022年5月時点

https://pps-net.org/statistics/gas


天然ガスの価格コストの推移は？



天然ガス貿易（2019年）

エネルギー白書（2021）

https://www.enecho.meti.go.jp/about/whitepaper/2021/html/2-2-2.html


日本で天然ガスは存在するか？



日本で天然ガスは存在するか？

メタンハイドレート
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回収した CO2 を有効利用する技術



CO2を分離回収・有効利用・貯留する技術

https://youtu.be/tYwiF53ZfmY


