
双極子モーメント

表 1: 分子の電気双極子モーメント（10−30Cm−1）（大野「量子物理化学」より）

分子 SCF法 実測値 　 　 分子 SCF法 実測値
H2 0.0 0.0 　 　 HCN 10.8 10.0

HF 6.6 6.1 　 　 C2H2 0.0 0.0

HCl 5.0 3.6 　 　 NH3 6.5 4.9

LiH 19.3 19.4 　 　 PH3 2.6 1.9

LiF 20.2 21.0 　 　 H2O 7.4 6.2

LiCl 24.8 23.8 　 　 H2S 4.6 3.2

NaF 26.7 27.2 　 　 HCHO 9.2 7.8

NaCl 31.3 30.0 　

表 2: µ（実測値）と λ（計算値）の関係 （原田「量子化学（上）」より）

　分子　 　R/a0　 　 µ/ea0　 　 λ　
HF 1.733 0.718 1.81

HCl 2.409 0.436 1.28

HBr 2.678 0.325 1.18

HI 3.041 0.176 1.08

Ketelaarの三角形

図 1: Ketelaarの三角形：電気陰性度の平均値に対して電気陰性度の差をプロットすることで，結合の種類を
分類できる。大雑把に言えば，二元化合物において，2つの元素の電気陰性度の差が 1.7より大きい場合は，イ
オン結合が支配的であると言える。
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