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6.	 おわりに
「実感できない化学の世界」を学ぶ上で，前述のよ
うな疑問が浮かぶことは望ましいことである。化学
史を学べば，目に見えない世界への挑戦の歴史であ
ることが分かる。現代のような高度な技術による「実
感できる化学」に囲まれた中にあっても，常に疑問
を持ち，挑戦し続けるのが化学者である。
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1.	 はじめに
高校・大学と化学を学び続けていく時，高校での
常識が大学では通用しないことがある。その一つに，
化学結合の説明が挙げられる。「実感できない化学
の世界」は「実感できる化学の世界」に比べて，遅れ
ている。しかし，「実感できない化学の世界」につい
て疑問を持つことは，とても重要なことである。

2.	 O2は二重結合ではないのか？
大学生の中には上記のような疑問を持つ者がいる。
O2が常磁性を示すことを分子軌道の考え方（図 1）
で説明された時のことである。Oの原子価は 2価だ
から O2の結合は二重結合でオクテット則を満足す
ると極めて分かりやすく理解でき，そう思い込んで
いたからである。ここに単純で分かりやすい理論の
落とし穴がある。高校化学では，K，L，M殻といっ
たボーアの電子配置を教え，s，p，d軌道といった
結合オービタルのエネルギー準位（図 1）を学ばない
からであろう。

３.	C Cはあるのか？ないのか？
さらに，Oは 2価だから O2は二重結合と単純に
考えるのならば，エタン（単結合），エチレン（二重
結合），アセチレン（三重結合）と学ぶ先に『Cは４価
だから C2は四重結合？？』という疑問が生じるの
は当然の論理である。もちろん，そのような疑問を
持ったとしても，高校段階でそれを解決するのは難
しいことであるし，我々の立場からすると「起こり
得ないこと」ではあるが，若い柔軟な頭では上記の

ような疑問を持つことを大切にすべきであろう。そ
こに独創の芽があるからである。

4.	 曲がり結合（？）と r−pモデル
一般に，科学の理論がわかりやすく単純な法則を
志向するのはその本質である。しかし，ここに述べ
たような，すぐに素朴な疑問を招くような理論はど
のように取り扱ったらよいのであろうか？高校のみ
ならず大学化学においても化学結合論は古い理論の
呪縛（限界）にとどまっている。そのような‘呪縛’か
ら解き放たれるためには，100年以上も前の原子価
理論から脱却して，分子軌道理論の世界に到達しな
ければならないであろう。（米国高校化学ではボー
アの電子配置を脱却し，結合オービタルのエネル
ギー準位を扱っている。）
現在のいくつかの教科書の有機化学の章を見渡し
てみると炭素・炭素の多重結合を図 2のように表し
ているものもある。曲線で結合を表すのはポーリン
グモデルといわれる説明に由来しているのであろう。
しかし，注意深い生徒が『多重結合は曲がっている
のかな？』という素朴な疑問を持ったとしても当然
である。しかし，大学化学では r－pモデル（図 3）
が教えられる。ベンゼンやジエンの平面共役構造を
説明するのに具合のよかった sp2混成オービタルを
適用することを学び，ポーリングモデルは無視され
る。高校で疑問を抱いた学生の頭の中は新しいモデ
ルが加わることにより一層混乱し，『曲がり結合モ
デルはウソだったのか？』・『結合の上下で重なって
いる p結合は 2本にかぞえないのか？』という新た
な疑問が生じてしかるべきである。混成オービタル
を教えられない高校化学では正確に説明することは
困難だろう。H-O-Hが折れ曲がった分子であるこ
ともボーアモデルでは説明できないはずである。

5.	 分子軌道による見方
最近では，高等数学やプログラムの知識を知らな

くても，分子軌道理論の世界に入ることができ，パ
ソコンに身を任せれば驚くばかりの解放感を味わえ
る。ab initio MO法によるこれらの分子計算結果
を図 4に示し，『多重結合は実際に 2本，3本に分
かれているのか？』という疑問への答えとしよう。
原子価理論の呪縛から逃れた姿がそこにある。多重
結合では，核間に結合電子がより多く分布している
だけで，その分布の断面を表示させると，いずれも
図 5aのように結合線上が最も分布密度の高い領域
となる。極めて単純な形をしていて，原子価結合で
教える r－pモデルに予想されるような区分された
高密度領域（図 5b，想像図）が見られるわけではない。

図 2　エチレンの分子モデル
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図 1　O2のMOのエネルギー準位図
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図 4	 ab	 initio	MO法計算によるエチ
レンの C-C結合電子密度分布
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図 3　エチレンの r─pモデル

図 5a	 ab	 initio	MO法計算による
エチレンの C-C結合電子密
度分布（断面）

図 5b	 r ─p モデルに
予想されるエチ
レンのC-C結合
電子密度分布
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