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アウトライン

• 高校で学んだ化学結合

• 高校化学のここが曖昧

• 固体物理学とは

• 化学結合の再解釈
• 共有結合

• 金属結合

• イオン結合

• 水素結合

• ファン・デル・ワールス結合
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高校で学んだ化学結合

イオン結合 分子間力 共有結合 金属結合

構成粒子 陽イオンと陰イオン 分子 原子 原子

融点 一般に高い 低い 非常に高い 高低様々

機械的性質 硬いが脆い 軟らかい 極めて硬い 展性、延性を示す

電気伝導性 固体 ✕
液体や水溶液 ○

✕ 一般に✕ ○

物質例 NaCl, CsCl CO2, I2,
ナフタレン

ダイヤモンド, SiO2 Na, Cu, Mg

様々な結合の種類があり、それぞれに特徴がある
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高校化学のここが曖昧

イオン結合 分子間力 共有結合 金属結合

構成粒子 陽イオンと陰イオン 分子 原子 原子

融点 一般に高い 低い 非常に高い 高低様々

機械的性質 硬いが脆い 軟らかい 極めて硬い 展性、延性を示す

電気伝導性 固体 ✕
液体や水溶液 ○

✕ 一般に✕ ○

物質例 NaCl, CsCl CO2, I2,
ナフタレン

ダイヤモンド, SiO2 Na, Cu, Mg

なぜ結合によって特徴があるのかわからない
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固体物理学とは

• 化学的に結合した多数の原子が作る凝集状態（固体）を扱う学問

• 固体の現象にかかわる原子の数は膨大（1cm3あたり1023個の原子）

→固体に特有の新しい模型を通じて性質を定量的に理解できる

• 量子力学や結晶学で構成されている学問

• 原子の世界(ミクロスケール)では古典力学が成立しない
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元素の周期表

• 化学結合理解の手がかりとして元素の周期表の成り立ちについて説明する。

• 原子ごとの電子の量子状態は1s,2s,2p,3s,3p,3d,4s,4p,4d,4f…のように分類
される。

1s

2s 2p

3s 3p

4s

3d,4d,5d

4p

5s

6s

5p

6p

4f

それぞれの軌道に入れる電子の数は
s軌道には2個
p軌道には6個
d軌道には10個
f軌道には14個

例えば、
水素原子には1sに1個：(1s)1

酸素原子には(1s)2(2s)2(2p)4

鉄原子には
(1s)2(2s)2(2p)6(2s)2(2p)6

(3s)2(3p)6(4s)2(3d)6
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結合とは何か

• はじめ離れていた原子を近づけると原子同士の相互作用でエネルギー準位の分裂が
起きる。エネルギーは低い方が物質は安定。

• 原子数が増えると、電子準位は準連続的に分布しエネルギーバンドになる。

第2周期のエネルギーバンド
広がってる範囲は電子の分布が重なっている

H.イバッハ 固体物理学 2003 p.3
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結合のタイプ

• 固体の原子が何結合になるかは電子の分布（波動関数）の重なり具合で決まる。
• 最近接の２原子間で起きる場合→共有結合

• 電子の分布が大きく多数の原子間で重なる時→金属結合

• 共有結合の場合、原子間の距離と角度が重要になる

• 金属結合の場合、できるだけたくさんの原子と重なることが優先され、最近接原子の
位置はあまり重要でなく、原子の充填率の方が重要になる。

• イオン結合は電子の分布が小さいが角度が重要にならない。
• 電子を授受することで大きくエネルギーが減少する時だけ起きる。

結合はエネルギー的にお得な時に発生！
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化学結合の再解釈 ～共有結合～

• 最近接の２原子間で起きる場合→共有結合

• H2
+イオンを考える

𝐸± =
𝐸𝐴𝐴 ± 𝐸𝐴𝐵
1 ± 𝑆

共有結合のエネルギー

原子核の重なり具合：𝑆 | 0 ≤ 𝑆 ≤ 1

𝐸−の状態がエネルギーが低い
→共有結合した方がお得、安定
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ダイヤモンド、黒鉛の性質の違い

• ダイヤモンドはなぜ固い、電気を通さない？

• 炭素Cの電子配置(1s)2(2s)2(2p)2 → 不対電子2個で2個結合になるはず

• 2s->2pに１つ電子が移動、すると(1s)2(2s)1(2p)3

• 結合が４つできて安定、結合軌道(𝜎)のみに電子が入る。

ダイヤモンドの結合
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• ファン・デル・ワールス結合で層間の結合力が弱い(結合エネルギー0.1eV程度)

• ダイヤモンドは結合エネルギー7.3eV

• 結合エネルギーの差が硬さの違いの理由

*ただし、結合エネルギーは単純に硬さを表さない

ダイヤモンド、黒鉛の性質の違い

黒鉛の結合
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ダイヤモンド、黒鉛の性質の違い
• 電気伝導性の違いもエネルギーバンドから分かる

• ダイヤモンドはバンドギャップが大きすぎて電気は通らない（左下図）

• 黒鉛はπ結合に電子が入っているのでバンドギャップがない

２つの炭素原子の距離

電
子

の
エ

ネ
ル

ギ
ー

σ結合
黒鉛

ダイヤモンド

H.イバッハ 固体物理学 2003 p.174
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水谷宇一郎 金属電子論上 1995 p.145



化学結合の再解釈 ～金属結合～

• 金属の電子分布は第一近接の
原子間距離より長い

s軌道は埋まっているが、
ｓとp軌道が重なっているので
部分的に占められたバンドが形成
→ 電気伝導性がある。

電
子

の
確

率
振

幅

原子核からの距離

第1近接

第２近接
第３近接

３ｄ
４ｓ

Cuのバンド図と状態密度

H.イバッハ 固体物理学 2003 p.3

H.イバッハ 固体物理学 2003 p.176
13



化学結合の再解釈 ～イオン結合～

• 電子親和力とイオン化エネルギーによって強さが決まる

• 小さいイオン化エネルギーと大きい電子親和力の組み合わせでのみ結合
が起きる。

• 例 NaCl
• Naのイオン化エネルギー：5.14eV

• Clの電子親和力：3.71eV

• Na+,Cl-をつくるには5.14 − 3.71 = 1.43𝑒𝑉

• イオン間の静電的な引力により4.51eV減少

• 合計：1.43-4.51=-3.08eV

H.イバッハ 固体物理学 2003 p.10
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化学結合の再解釈 ～水素結合～

結合エネルギー：0.1eV → 比較的結合力は強くない

水と氷
密度は一般的に固体の方が大きいが、水と氷は逆
水は4℃で密度最大

～ファン・デル・ワールス結合～
希ガスにおいても働く
結合エネルギー：0.1eV → 比較的結合力は強くない
他の結合が不可能な時、効果が表面化
この相互作用があるとき、ない時に比較して

∆𝑈 = −
𝐴

𝑅6
だけ低くなっている。

F- F-

H+

++ - -

キッテル 固体物理学入門上第7版 1996 p.68

キッテル 固体物理学入門上第7版 1996 p.86

15



まとめ

• 高校の化学は説明されない部分が多い。

• 原子スケールでは古典物理ではなく量子力学が有効

• ダイヤモンドと黒鉛の性質の違いを化学結合、バンド図から解釈した。

• 様々な化学結合を固体物理学の観点から説明した。

何か質問があればお願いします！
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• 電気伝導性の違い

• ダイヤモンドはバンドギャップが大きすぎて電気は通らない（左下図）

２つの炭素原子の距離

電
子

の
エ

ネ
ル

ギ
ー

半導体Geの状態密度とバンド図

ダイヤモンド、黒鉛の性質の違い
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