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目的：量子化学計算を用いて、分子の構造や性質を
　　　　明らかにする

体験プログラム

HC CH

H2C CH2

H3C CH3 H3Si SiH3

HSi SiH

H2Si SiH2
分子構造

安定性

分子軌道

分子構造

安定性

分子軌道

＜課題＞
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手順

分子構造の作成

Gaussian03インプットファイルの作成 (UNIX)

計算の実行・結果の解析
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最適化構造

1.543 Å 1.329 Å 1.204 Å

2.370 Å 2.152 Å

126.6º

–18.5 kcal/mol

2.122 Å

C2H6C2H6 C2H4C2H4 C2H2C2H2

Si2H6Si2H6 Si2H4Si2H4
Si2H2Si2H2
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分子軌道の比較

C2H2 Si2H2 (liner) Si2H2 (trans)
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まとめ

　　Si2H2では直線型よりも、トランス型のほうが
安定であることが分かった。
　　分子軌道の解析により、ケイ素原子は隣接して
いないほうの水素原子と弱い結合を形成している
ことがわかった。
　　炭素原子では多重結合になるにつれて結合長が
短くなったが、ケイ素のトランス型の三重結合と
二重結合では結合長にほとんど違いが見られなかっ
た。


