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■■  ははじじめめにに  
私たちが使用している化学基礎の教科書や資料におい

て、原子の形は球形として描かれている。電子配置や電子
殻、そして原子の球殻モデルと学習するにつれ原子の形
はより球形に近づいていくため、原子の形は球形であると
理解することになる。しかしながら、その次に学習する原子
軌道では、電子殻は原子軌道から構成され、図１に示した
ようにs軌道であれば球形であるが、図1に示したp軌道、図

1には無いがd軌道やf軌道とエネルギーが大きくなるにつ
れてアレイ型からはじまりより複雑な形をした複数の軌道
に変化していく。したがって、これまで球形であると考えて
いた原子の形は、原子番号が大きくなるとともに球形から
離れた形になり、これまで目にしてきた原子の形が球形と
いうのは単なる思い込みであるという疑問が生じた。 
そこで本研究では、波動関数と分子軌道法を用い、原

子の形について理論的に考察した。 
 

■■  活活動動内内容容  
文文献献調調査査  
文献調査の結果、原子の形を表現するものは原子軌道

であり、その形を決定しているのは、電子に関する波動関
数であることが分かった。波動関数はベクトルであるので、
わかりやすくするためにそれを変数分離し、動径波動関数
と球面調和関数とに分離できる。動径波動関数が原子核
からの距離�に依存し、球面調和関数は角度�, �に依存
するというものである。電子は、エネルギー順位の低い軌
道から順に収容されていく。通常、p軌道やd軌道はs軌道
よりエネルギー準位が高いのでs軌道よりも体積が大きくな
る印象を受けてしまう。図2に、動径波動関数を二乗して得
られる確率分布と原子核からの距離との関係を示した。図
2より、L殻を構成する2つの軌道である、2s軌道と2p軌道を
比較すると、電子の存在確率のピークの位置は、p軌道より

もs軌道の方が原子核からの距離が遠いところに現れるこ
とがわかった。この傾向は、M殻やN殻でも同様で、エネル
ギーの高い軌道になるについて、存在確率のピークは小
さい値になることがわかった。したがって、電子の存在確
率のピークから考えると、原子の形は球形になること考えら
れる。 
しかしながら、実際には球面調和関数を考慮する必要

がある。さらに、分子の場合、その形には異方性があり、向
きによる反応性の違いから、分子の向きを推測できる。一
方、原子の場合は基準にするものが無いため、分子のよう
に向きを推測することができない。これは、原子は異方性
を持たない（等方性を持つ）といえるので、消去法により、
どの方向からでも形が変わらないため、球形と考えるしか
ない。そこで、球面調和関数と動径波動関数の両方を考
慮した電子軌道を描画するプログラムを作製し、球面調和
関数を考慮した電子軌道を算出することで、原子の形は本
当に球形であるのかどうかの真偽を詳細に評価した。 
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1) wikipedea https://ja.wikipedia.org/ キーワード：原子軌
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図 1 原子軌道の形状を示す概略図 右 2 つが s 軌道
(1s と 2s)で、左 3 つが p 軌道(2px、2py、2pz)
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図 2 1s、2s、および 2p 軌道の動径分布関数 

‒ 14 ‒

P-2


