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2.1 分子と原子

2.1.1 分子

我々が目にする水は分子でできている．分子とは，物質の塊を細かくしていったとき

に，その物質の性質を保つ最小の構成単位のことである．図 2.1に水分子をいくつかの方

法で示す．水の分子は水素 (H)原子 2個と酸素 (O)原子 1個からできている (図 2.1(a))．

これを表現するために，現代では水分子を H2Oと表記し，これを組成式と呼ぶ．我々が

コップの中の水を細かく分けていき，ついにバラバラの水分子にしたとしても，それを

集めればまたコップの中の液体に戻すことができる．しかし，水分子を電気分解して酸素

と水素にすると，それらは体積比 2:1の気体として得られ、それぞれ水とは異なる性質を

持つ (図 2.2)．では H2Oという分子の性質は何によって決まるのだろうか？それを知る

ためには，まず水分子の形を知る必要がある．

2.1.2 分子模型と構造式

前章で紹介したように，原子は原子核と電子からできており，その大きさは広く薄く分

布している電子波の広がり，すなわち電子雲の大きさに相当する．図 2.3の分子模型はこ

れを量子化学の方法で計算した結果を表している．しかし，水分子の構造を図形で表すと

きに，毎回このような図を書くのは面倒であるし，直感的な考察には不便である．そこ

で，各原子の周りの電子雲を球形で近似し，球の組み合わせで分子を表現する場合がある

(図 2.1(c))．これをフィリング模型と呼ぶ．さらに，化学者は水素原子の球と酸素原子の

球を，それぞれ Hおよび Oというアルファベット (元素記号)で表現する．そして，特に

強く結合した原子間を線で結んで分子を表現したのが構造式である (図 2.1(d))．

2.1.3 水分子の構造

実際には我々は水分子も，酸素や水素の原子も目で見ることはできないが，いろいろな

実験および理論的な研究から，分子や原子の構造について知ることができ，現在では水分

子を構成する原子がどのような配置で結合しているかがわかっている．例えば，O-Hの結

合距離は平均 0.958 Å(オングストローム, 10−10 m)で，2個の O-H結合は直線状ではな

く，平均 104.5◦ の角度をなしている (図 2.1(d))．この折れ曲がった水分子の構造は，こ

れから紹介する水の物性と深く関わっている．球状の原子同士がなぜ特定の順番で結合す

るのかや，直線状などの他の形ではなく図に示した結合角度で結合するのかは，考えてみ

ると非常に不思議なことである．これらは後で述べる量子化学を通して理解されている．
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2.2 イオン結合と共有結合

2.2.1 イオン結合

地球上の物質は原子からできているが，全てが分子からできているわけではない．

例えば食塩 (NaCl) は + の電気 (電荷) を持つナトリウムイオン (Na+) と − 電荷を持
つ塩化物イオン (Cl−) からできている．± は電子が 1 個少ない状態と多い状態を表し，

±1.60× 10−19 C(クーロン)という電荷に相当する．NaClを水に溶かせば，バラバラの

Na+ と Cl− に分かれてしまう．NaCl分子があるわけではない．Na+ や Cl− のように電

荷を帯びた原子や分子をイオンと呼ぶ．+と −の電荷の間には引力が働く．+のイオン

と −のイオンの間の電気的引力による原子・分子間の結合をイオン結合と呼ぶ (図 2.4)．

一方，H2Oの Hと Oはイオンではない．なぜ Hと Oは結合するのだろうか？

2.2.2 共有結合

前章で紹介した原子の殻模型 (図 1.2)を用いると，H原子と O原子が結合する様子を

電子数に注目して整理することができる．周期表の最右列にヘリウム He，ネオン Neな

どの希ガスと呼ばれる化学反応を起こしにくい安定な元素が並んでいる．Heと Neは図

2.5(a) のように，2 個および 8 個の電子で最外殻が満たされている．20 世紀初頭の化学

者は，他の列の元素の電子配置が希ガスと同じになると化合物が安定になると推測した．

H原子は 1個，O原子は 6個の電子しか最外殻に持っていない (図 2.5(b))．しかし，図

2.5(c)のように H2O分子となって電子を互いに共有すれば最外殻が満たされる．電子を

共有しているのでこれを共有結合と呼ぶ．この考え方で原子が結合する順番は説明できる

が，なぜ分子が安定になるのかや，分子の形を説明することはできない．

2.2.3 分子軌道

量子力学によれば，原子のエネルギーは原子が持つ電子の波動関数すなわち原子波動関

数によって決まる．分子の波動関数 (分子波動関数)は，近似的に原子波動関数の和で表

現できる．H原子 2個から 2個の 1s波動関数，O原子からは 4個の原子波動関数が参加

し，6種の分子波動関数が作られる (図 2.6(a))．分子の構造を変化させると波動関数も変

化し，対応するエネルギーも増減する．水分子の場合，図 2.1(d) の構造が最も安定であ

ることが分子軌道計算からわかる．図 2.6(b)は波動関数から計算した電子の分布である．

分子中の電子は粒子としての性質よりも波の性質を顕著に示し，場所によって異なる存在

確率を持つ確率波として理解することができる．これが現代の H2O分子の描像である．
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14 第 2章 水分子２　～分子～

2.3 水の分極

2.3.1 電気双極子

波動関数によって H2O分子中の電子すなわち −電荷の分布が記述される．電子は原子
核という +電荷の周囲に波として分布しているが，その分布は均一ではなく，図 2.3で見

たように，O原子の周りでは原子が単独の場合よりもわずかに存在確率が高く，反対に H

原子の周りでは存在確率が低くなっている．つまり H原子は +に，O原子は −にそれぞ
れ帯電している (図 2.7)．これを分極という．水分子は共有結合によってできているが，

量子力学によれば H原子と O原子はわずかにイオンの性質を持つことがわかる．分極し

ている分子は，棒の両端に +と −の電荷を持った電気双極子として表すことができる．

2.3.2 水と静電気

電気双極子の電荷は全体としてはゼロである．したがって，コップの水が電気を帯びて

いるわけではない．しかし，水分子が電気的に分極していることは簡単な実験で示すこと

ができる．例えば，水道の蛇口から細い水流を流す，次に静電気を帯びた細長い物体 (プ

ラスティック定規，エボナイト棒)などを水流に近づける．すると物体が水に触れていな

いのに水流が曲がるはずである．液体の水の中では熱運動によって水分子=電気双極子が

様々な方向を向いており，その向きも刻々と変化している．そこに静電荷を近づけるとラ

ンダムな向きの双極子の分布にわずかに偏りができる．このわずかな電気分極のために水

流が物体に引き寄せられるのである (図 2.8)．

2.3.3 水とマイクロ波

光すなわち電磁波は電場と磁場の波が空間を伝わっている．電磁波を電気双極子に照射

すると，電磁波の周波数に応じて次の 3種類のことが起きる．1つ目は電磁波の周波数が

とても低い場合である．このとき，電気双極子は電場の振動に追随して向きを変化させ

る．2つ目は周波数がとても高い場合である．周波数が高すぎると，電場は電気双極子が

反転する間もなく振動するので，双極子は電場の影響を受けない．3つ目は周波数がこれ

らの両極端の間のほどよい辺りにある場合である．このとき，双極子は電場の反転に遅

れながら向きを変化させる．この遅れはある種の摩擦によると考えられ，電磁波のエネル

ギーは電気双極子の運動エネルギーとして吸収され，これが摩擦によって熱となる．電子

レンジはこの中間の周波数に相当するマイクロ波を利用して水を加熱している (図 2.9)．
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