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【目的】 

電子の存在確率をいわゆる「電子雲」で表す方法は、確率（関数値の平方）の大小が雲の濃さ

で表わされるため、軌道の形と関数値変化の両方の情報を表示しうる可能性がある。しかし、「雲」

を三次元空間に描く適切な技法が見出せなかったために、この方法はこれまで二次元平面への投

影図にしか利用されなかった。著者らは、ガラスのかたまりの中にレーザー彫刻を施す新しい技

法を採用することにより電子雲の三次元表示を初めて試み、原子軌道の電子雲の実体模型を制作

した。 

【方法】 

ガラス内彫刻：３D クリスタル法により彫刻した。 

データの作成：棄却法による乱数発生法を用い、電子の存在確率を求めるプログラムを C 言語

で作成した。変域範囲内での原子軌道各座標点における関数値の平方の最大値を計算し、棄却条

件を設定して電子雲を構成する微小点の座標を求めた。中心から一定以上離れた特異点をカット

することにより最終的な彫刻用データを作成した。 

【結果と考察】                         

原子軌道関数の変数(x,y,z)の変域は狭すぎれば正しい形が得られず、広すぎれば棄却率が大き

くなってしまう。ｓ軌道の動径方向の電子の広がりを考慮し、各軌道の変域を 1s は ∓6、 2s,2p

は ∓15、3s,3p,3d は ∓25、 4f では ∓40 au とした。この変域で電子雲を構成する１点を決める

ための乱数の発生回数を図に示した。この棄却法は効率があまり良くなく、今後工夫を要する。     

データ点数は 10000～50000 点を 10000 点毎に点検したところ今回用いたガラスの体積（一辺

60mm の立方体）に対しては 50000 点が適当であった。          

従来から、電子雲の三次元出力を二次元ディスプレイに投  
影して描く技法はあったが、これを三次元回転しても、出力

は二次元になってしまうために雲の形についての情報はほ

とんど得られなかった。また、電子密度についても二次元平

面への投影（すなわち、奥行方向に加算した密度）のみの情

報しか得られなかった。ガラス内彫刻による方法では、これ

まで三次元実体としては描くことができなかった電子雲の

表示を実体として捉えることができ、特に主量子数の増加に

伴い球殻状の節面が増える様子も観察された。以上により、

従来の方法では不可能であったことが実現できた。 
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