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分子軌道： ベンゼンの 軌道

フロンティア軌道
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HOMO: 最高被占軌道（Highest Occupied Molecular Orbital）

化学反応にはフロンティア軌道が重要

HOMO: 最高被占軌道（Highest Occupied Molecular Orbital）
LUMO: 最低空軌道（Lowest Unoccupied Molecular Orbital）



ナフタレンの反応
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求核反応：
求電子反応：

反応する分子が＋を目指して攻撃
反応する分子が－を目指して攻撃

ナフタレンは求核反応も求電子反応もα位で起きる。

それま 有機電子説 は説明 きなそれまでの有機電子説では説明できない。



ナフタレンの軌道と反応性
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phthalocyanine類の可視吸収スペクトルの変化
フタロシアニン類の可視吸収スペクトルの変化
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可視吸収増大メカニズム ⇒　色素設計
5

可視吸収増大メカニズム 色素設計



ポルフィンの光吸収：４軌道モデル

Goutermanのfour-orbital （４軌道）model: 
ポルフ リンの光励起をHOMO LUMO付ポルフィリンの光励起をHOMO-LUMO付
近の4軌道で説明するモデル。
（定性的理解）
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体験入学のプログラム体験入学のプログラム

分子をコンピューターでつくってみる分子をコンピュ タ でつくってみる
興味のある分子を、可視化プログラムを利用して、
コンピューターで作ってみる。コンピュ タ で作ってみる。

 プログラムで電子状態を計算してみるプ グラムで電子状態を計算してみる
量子化学のプログラムで、分子の電子状態や
化学反応の経路を計算してみる。化学反応の経路を計算してみる。

最先端の研究にふれよう最先端の研究にふれよう
理論化学の最先端の研究を紹介します。


