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現実の３次元 Schrödinger 波動方程式の数学的および物理化学的意味をより明らかにす

るために，仮想的な３次元を超える高次元を含め，Schrödinger 波動方程式の数学的構

造について, 混成原子軌道の形の要素（Vertex, Edge, Face, Cell）を子細に調べることに

よって，混成原子軌道の数式を n 次元の中で統一的に捉え，数学的体系化を行った． 
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1. 目的  

本研究では，現実の３次元Schrödinger波動方程式の数学的および物理化学的意味をより明らかにするため

に，仮想的な３次元を超える高次元を含め，Schrödinger波動方程式の数学的構造を子細に調べることによって，

混成原子軌道の数式をn次元の中で統一的に捉えることにより，数学的体系化を行った．  

2. 方法および結果 
n 次元の spn 混成原子軌道の角度部分の式から，n 次元と配位数, Vertex (1 次元の要素), Edge (2 次元の要

素), Face (3 次元の要素), Cell (4 次元の要素), Structure, 結合角 θ の関係を表 1 にまとめ，Vertex, Edge, Face, 
Cell それぞれについて，n 次元との関係を一般式で表した．その結果，s, sp, sp2, sp3, sp4, sp5,…, spn 系列が n 次
元空間の n-Simplex と対応する (spn 混成原子軌道間の角度の一般式である)ことを発見した．更に n 次元の spn

を一般式(1)で表現した． 
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ただし，n=0, 1, 2,….;  m=1, 2, 3,…., n, n+1 



同様に，n次元の spndn-1混成原子軌道の角度部分の式から，n次元と配位数, Vertex (1次元の要素), Edge (2
次元の要素), Face (3 次元の要素), Cell (4 次元の要素), Structure, 結合角 θ の関係を表 2 にまとめ，Vertex, 
Edge, Face, Cell それぞれについて，n 次元との関係を一般式で表した．その結果，sp, sp2d, sp3d2, sp4d3, sp5d4, 
…, spndn-1系列は，n 次元空間のn-Cross Polytopeと対応することを発見した．更に，n 次元の spndn-1を一般式(2), 
(3)で表現した．  
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以上により，従来，３次元空間だけで捉えられていたspnおよびspndn-1混成原子軌道が, n次元空間の中ですべ

て統一できる一般式で表すことが出来た．混成軌道の直線形（配位数2），平面正三角形（配位数3），正四面体

（配位数4），平面正四角形（配位数4），正八面体（配位数6）を，spnおよびspndn-1混成原子軌道関数のn次元の

一般式として，数学的な解析により説明した．この結果，３次元の三方両錘形および四角錘などの配位数5の混

成軌道や７以上の配位数の混成軌道を数学的に解析する糸口が得られた． 

 

表1  n次元のspn混成原子軌道 

n spn Vertex Edge Face Cell Structure cosθ θ 

0 s 1 0 0 0 Point - - 

1 sp 2 1 0 0 Line 1
1

−
 

180°00’

2 sp2 3 3 1 0 Triangle 2
1

−
 

120°00’

3 sp3 4 6 4 1 Tetrahedron 3
1

−
 

109°28’

4 sp4 5 10 10 5 5-Cell (tetrahedron) 4
1

−
 

104°29’

5 sp5 6 15 20 15 5-Simplex 5
1

−
 

101°32’
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表 2  n 次元の spndn-1 混成原子軌道 

n spndn-1 Vertex Edge Face Cell Structure θ 

1 sp 2 0 0 0 Line - 

2 sp2d 4 4 0 0 Square 90˚00’

3 sp3d2 6 12 8 0 Octahedron 90˚00’

4 sp4d3 8 24 32 16 16-Cell 

(hexadecachoron) 
90˚00’

5 sp5d4 10 40 80 80 5-Cross Polytope 90˚00’

n spndn-1 n
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