用語（理化学辞典を参照）

系(system)：考える対象である、有限の物質あるいは空間。

孤立系(isolated system)： 物質やエネルギーの出入りがない系

閉じた系(closed system)： エネルギーの出入りはあっても、物質の出入りがない系

状態量(quantity of state)：物質形または場の巨視的な状態について定まる量。圧力、体積、温度、エントロピーなどは状態量。

状態変数(variable of state)：状態量を変数として考える場合に状態変数と呼ぶ。系の体積または質量に比例する示量(intensive variable)変数と、普遍な示強変数(intensive variableintensive variable)に分類される。

状態関数： 履歴に依存せず、系の状態（状態変数）だけで一意的に決まる関数。熱力学関数(U, H, S, A, Gなど)は状態関数。

平衡(equilibrium)： 任意の条件下で熱力学的にもっとも安定な状態であり、それ以上変化しない状態。微視的にも変化のない静的平衡(static equilibrium)と、たとえば正反応と逆反応の速度が等しく巨視的には変化のない動的平衡(dynamics equilibrium)がある。熱力学で扱う多くの平衡は動的平衡にある。

相(phase)：系の中で物理化学的（つまり濃度、結晶構造などが）に均一であり、その領域の外側とは明瞭な境界を持って区別できる領域

成分(component)：系を構成する物質

成分の個数：考える相の組成を表すのに必要かつ充分で、独立に変化できる化学成分の最少の個数。合金の状態図の多くの場合では、元素が成分に対応する。ただし、たとえば Fe2O3 – Al2O3系の議論をする場合は、金属のFeやAlを独立に考慮しないため、成分の個数はFe2O3とAl2O3の2つになる。
もしFeOを考慮に入れる必要がある場合、Fe2O3 +1/2O2 ( 2FeOの反応があるはずなので、O2も成分に含める。ただしこの場合も、原子のOはでてこないので、OではなくO2を成分とする。

組成(composition)：系を構成する成分の量比

濃度(concentration)：一つの成分の割合

自由度(degrees of freedom)：変数（相の組成、温度、圧力）のうち、相の消失や出現を伴うことなく任意に変化させることのできる変数の個数

変数の微少変化量の表現： dを変数や状態関数の頭につけることにより、その変数、状態関数の微少変化量を表すことにする。dp, dV, dGなど。

状態変化に伴う変数の変化量の表現： Δを変数の頭につける。たとえば、水が氷になるときのエントロピー変化を ΔS = S(氷) – S(水)と書く。

多形(polymorph)：同一の化学組成で複数の異なる相をとること。
単体の場合は同素体と呼ぶ。

多型(polytype): 基本的な結合と配位関係は変わらず1次元的積層関係の組合せだけが変わり，したがって対称性が変わったもの

一次の転移(first order transistion)： 転移に伴って自由エネルギーの一次微分のいずれかが不連続に変化する
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, が不連続に変化：　潜熱がある、体積が不連続に変化する

　　　　　　（相転移点では2相平衡であるから、自由エネルギー変化ΔG=ΔH-TΔSは零。

ΔSがゼロでないことから、潜熱ΔHもゼロでない）

二次の転移(second order transition)： 転移に伴う自由エネルギーの一次微分の変化は連続だが、二次微分が不連続に変化する
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が不連続に変化： 潜熱はないが、比熱あるいは圧縮率が不連続に変化する

　　高次の転移：実験的に決めるのが難しいため、ほとんど扱われない

結晶形　鉱物など自由に成長した結晶が持つ外形

面角不変の法則(law of constant interfacial angle) 同一の化学組成をもつ同種類の結晶の相対応する2面のなす面角の大きさは，同温，同圧のもとにおいてはすべての結晶個体について一定であるという法則。

有理指数の法則(law of rational indices) 結晶に実在する同一平面上にない3稜を座標軸にとれば，任意の結晶面はAx＋By＋Cz＝1という形の式で表わせるが、結晶面の方向を一定に保ったまま位置を適当に選ぶとき、適当な定数a，b，cと簡単な有理数の組h，k，l (0を含む)を用いることにより、上式はhx/a＋ky/b＋lz/c＝1と書き換えることができる。これを有理指数の法則という。座標軸を結晶軸の方向にとるときa:b:cは軸率に対応し、h, k, lはミラー指数に比例する。

自形(idiomorphic, automorphic)　結晶形が、規則正しい固有の結晶面で完全に囲まれた結晶形態

他形(allotriomorphic，xenomorphic) 結晶の表面が固有の結晶形を現わさない状態

同形(isomorphism)　鉱物学の広義では、化学式が異なるのに結晶学的性質（結晶形など）が似ている物質。結晶構造が同じである場合はisostructuralとよばれる． 

多形(polymorphism)　化学組成が同じ物質が、結晶学的性質の違う別の物質をつくること。ダイヤモンドとグラファイトなど。

多型(polytype)　多形の一種であるが、積層構造だけが違うもの。同じ化学組成でFCC構造とHCP構造をとる場合など。

双晶(twin)　 同じ物質の単結晶が2つ以上，互いに特定の対称関係に従って結合している場合、その個体をいう。

真空準位(vacuum level)真空中で孤立して存在する電子が静止しているとき，この電子は真空準位にあるという。系からの影響のない，系から無限に離れたところで静止した電子の状態に対応する．真空準位のエネルギーは，電子が系に束縛されるか，系から脱出できるかの基準となるエネルギーであり，実験的には光電効果などで決定される．ただし，このような実験で得られるエネルギーにはまだ系の影響が残っていることがあり，たとえば結晶について得られる値は，結晶の面によって異なる．

イオン化ポテンシャル＝イオン化エネルギー(ionization energy) イオン化ポテンシャル(ionization potential)，イオン化電圧(ionization voltage)ともいう．気体中の基底状態にある原子または分子から1個の電子を無限遠にひき離して，陽イオンと自由電子とに解離させるために要するエネルギー． 

電子親和力(electron affinity)真空中で中性原子と電子とが結合する際に放出されるエネルギー．陰イオンから電子を引き離すに要する仕事に等しい．フランク(Frank,J.)の命名で，その値は原子が電子を受け取って陰イオンになる傾向の大小を表わす．電子親和力が正であれば陰イオンは真空中で安定，負であれば真空中では不安定であるが，溶液あるいは結晶中ではそうとは限らない．原子団や分子に対しても同様に電子親和力が定義できる．

電気陰性度(electronegativity) 結合している原子が電子を引きつける能力をいう．異種の2原子A,Bの単結合の結合エネルギーD_ABはDAAとDBBの幾何平均より大きい．これは，イオン結合の寄与のためにA-B結合が各々の原子の結合より安定化しているからである．ポーリングは[図](Δ__としてはeVの単位で表わした値を用いる)の関係が多くの結合についてできるだけ満足されるように，各原子の電気陰性度xを定めた(表)．[図]一方，マリケンは原子のイオン化エネルギーと電子親和力の算術平均を電気陰性度の尺度としたが，その値はポーリングの電気陰性度の値とほぼ比例関係にある．結合をつくる2原子の電気陰性度の差が大きいほど，電子は一方の原子に引きつけられ，その結合のイオン性は大きい．また，電気陰性度はその原子のもつ電子の供与性および受容性を示す尺度となる．その値の小さいものほど供与性が大きく，逆に大きいものほど受容性が強い．その中間の値をもつ原子は両性としての性質をもつ．

凝集エネルギー(cohesive energy) 凝集状態(液体または固体)にある物質の原子を無限遠までひき離すのに要するエネルギー．

分子間力(intermolecular force) 分子どうしの間にはたらく力．原子を1原子分子とみなして原子間力も含めていう．1)分子どうしがごく近距離にあるときに電子雲どうし，原子核どうしの間にはたらく強い斥力，2)中間距離で重要で化学結合にあずかる引力，3)遠距離まではたらく引力がある．1),2)は簡単なポテンシャルでは書き表わせない複雑な量子力学的な力である．3)を分子間の距離rを使った簡単なポテンシャルで近似的に表わすことにより，_分散力が求められる．分子間力全体をV(r)＝－μ/rn＋ν/rmの形とするレナード‐ジョーンズの(n，m)型ポテンシャルで表わす近似，とくに(6,12)型はよく使われる．

金属結合(metallic bond)金属元素の原子が集合して金属結晶となる場合の結合をいう．ナトリウム，アルミニウムなどの典型金属では，価電子(s,p電子)が各原子の束縛から離れて結晶全体を動きまわる伝導電子になる．このように電子の波動関数が拡がるために生じる量子力学的な運動エネルギーの減少が，結合によるエネルギー低下の主な原因であるが，定量的には電子相関の効果なども考慮しなければならない．

ファン・デル・ワールス力(van der Waals force) 不対電子をもたない中性分子間(原子間)で遠距離まではたらく引力で，分散力の一部分であり，距離rを用いると，そのポテンシャルはV(r)＝－C/r6で表わされる．

分散力(dispersion force)　分子同士や原子同士の間にはたらく弱い引力．固有の電気双極子をもたない中性分子(無極性分子)や中性原子同士の間では分散力が遠距離で最も重要な力であるが，双極子をもつ分子やイオンの場合にも一般にはたらく．一方の分子(または原子)の中で電子の電荷分布に時間的ゆらぎがおこって，電気双極子などの多重極が一時的にできる．それが他方の分子(原子)に多重極を誘起して，その結果，両方の間に引力がはたらくというのが分散力の直観的説明である．量子力学による正しい考え方では，一方のすべての構成粒子と他方のすべての構成粒子との間にはたらくクーロン力の和を相互作用の演算子V(r)とする．rは2分子(2原子)間の距離．V(r)をrの逆べき級数に展開すると，r-3に比例する双極子項，r-4に比例する4重極子項などが現われ，これらは2次摂動により－C6/r6，－C8/r8，－C10/r10などの双極子‐双極子項，双極子‐4重極子項，4重極子‐4重極子項を生じる．これが分散力ポテンシャルである．これらは分散力としてはr-7，r-9，r-11などに比例する項を与える．C6をファン・デル・ワールス定数という．C6を両分子(原子)の分極率の振動数依存特性(分散特性という)から導くことができるため，また，C8,C10なども同様に導けるため，分散力の名ができた．3分子間にはたらく分散力はそれぞれの2分子の対にはたらく分散力の和におおよそ等しいが，多少のずれがあり，それは3分子すべてが相互作用しあうことによってはじめてはたらく3体力として説明される．

標準状態　標準生成エンタルピー（標準状態、単体を基準とする）から計算できる

格子　　　　「同じ環境を持つ」周期的な規則性を持った点の配列

格子点　　　周期的に並んだ、周囲の環境がまったく同じ空間点の集合

単純格子　　格子の中で、格子点を1つしか含まない最小の繰り返し単位

複合格子　　： 格子の中で、複数の格子点を含む繰り返し単位

　　　　　　　　複合格子は必ず、対称性の低い単純格子に変換することができる。
　　　　　　　　慣用的に用いられることからConventional cellと呼ばれることもある。

基本単位格子(Primitive unit cell)：単純格子と同義。ブラベー格子に対して使われる。

晶系(Crystal system) 結晶、格子の持つ対称要素によって分類される7つのグループ。結晶系とも呼ばれることがある。

結晶類系(Crystal family)　晶系において、三方晶系と六方晶系を合わせて六方晶系とした区分の仕方。

ブラベー格子　格子の対称性が自明になるような複合格子で、14個ある。

空間群　　　結晶点群に純粋並進、らせん軸、映心面の操作を加えて得られる群で、すべての結晶はいずれかの空間群に属する。230ある。

結晶点群　　結晶の並進対称と矛盾しない点群の組で、32種類ある。空間群の対称要素における並進操作をなくしたときに得られる点群に対応する。

ラウエ群　　結晶点群に反転対称操作を加えたもの。回折図や逆格子の点群をあらわす。

シンモルフィックな空間群　らせん軸、映心面をもたない空間群で、73ある。

カソード(cathode)　対電極を用いる電解系では、溶液から電極に向かって正電荷が流れ込む電極。

アノード(anode) 　対電極を用いる電解系では、溶液から電極に向かって負電荷が流れ込む電極。

陰極　電位の低い側の電極。電池の負極。

陽極　電位の高い側の電極。電池の正極。

対陰極(anticathode)　陽極のこと

陰極線(cathode ray)　対電極を用いた場合、陰極から電子がでるので、電子線を陰極線と呼ぶ。英語の定義（溶液？から正電荷が流れ込む）からは、カソードになるので、cathode ray

回転対陰極(rotating anode)　上の定義からは、X線のターゲットはanodeで陽極。「回転対陰極」は「回転陽極」と同義。

電気分解のとき

Anode:電子が入ってくる（陽極）（溶液から電子を受け取る）

Cathode：電子を放出（陰極）　（電子を溶液に放出）

電池のとき

Anode:陰極（負極）　　　　　 （電子を系に放出＝＞溶液から電子を受け取る）

Cathode：陽極（正極）　　　　（系から電子を受け取る＝＞電子を溶液に放出）

ボロノイ多面体(Voronoi polyhedron)： 空間中に多数の点が分散しているとき，隣り合った点の垂直2等分面を作ることにより全空間を多面体に分割することができる．この多面体をボロノイ多面体，この分割をボロノイ分割(Voronoi tessellation)とよぶ．平面上の点の集合からも，ボロノイ分割によって平面をボロノイ多角形(Voronoi polygon)に分割できる．ボロノイ多面体は，原子が規則的に配列している結晶におけるウィグナー‐サイツ細胞(ウィグナー‐サイツ法)に対応し，さらに非晶質状態に拡張した概念と見ることもできる．いずれも空間や平面上中の点の`縄張り'を表わしている．

最高被占有準位　電子が占有している電子準位のうち、エネルギーが一番高い準位。

　　　　　　　　分子の中ではHOMO (highest occupied molecular orbital)と呼ばれる。

最低非占有準位　電子が占有していない電子準位のうち、エネルギーが一番低い準位。

　　　　　　　　分子の中ではLUMO (lowest unoccupied molecular orbital)と呼ばれる。

価電子帯 (valence band)　固体の電子構造において、最高被占有準位を含む被占有のエネルギー連続帯

伝導帯 (conduction band)　固体の電子構造において、最低非占有準位を含む非占有のエネルギー連続帯

禁制帯 (energy gap, band gap)　個体の電子構造において、最高被占有準位と最低非占有準位の間の電子準位が存在しないエネルギー領域

辞書（理化学辞典）

法則　いつでも、またどこででも、一定の条件のもとに成立するところの普遍的・必然的関係。また、それを言い表したもの。

定理(theorem) 　すでに真なりと証明された一般的命題。公理または定義を基礎として真であると証明された理論的命題。

原理(principle) 　他のものがそれに依存する本源的なもの。世界の根源、ある領域の事物の根本要素。

公理(axiom)　ある理論領域で仮定される基本前提。この場合、公理は自明な真理ではなく、公理系のとり方によって定まる。従ってある公理系で公理である命題も、他の公理系においては公理から証明される定理となることや、また偽となることがある。

公理主義　数学を公理系の上に純論理的に構成しようとする主張。ヒルベルトにはじまる。

公理的方法を唯一の科学的方法と見なし、すべての科学はこの方法によって建設されるべきであるという主張。
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