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問１ H2分子のσ結合について、結合性 MO と反結合性 MO の波動関数を LCAO を用いて

表せ。ただし、ψAと ψBをそれぞれ水素原子 A と B の 1s オービタルの波動関数、S を両者

の重なり積分とすること。 

 

結合性 MO  𝜓 =
1

√2(1+𝑆)
(𝜓𝐴 +𝜓𝐵)  

反結合性 MO 𝜓 =
1

√2(1−𝑆)
(𝜓𝐴 −𝜓𝐵)  

 

 

 

 

 

問３ N2分子と N2
＋分子について MO のエネルギー準位図と電子配置を示せ。また、それ

ぞれの結合次数を求め、どちらの結合が強いかを判断せよ。 

N2分子 

 

N2
＋分子 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

結合次数 

b = (10─4)/2 = 3 

結合次数 

   b = (9─4)/2 = 2.5 

結合の強さ 

    結合次数の大小関係より、N2の方が結合が強い 
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