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一种利用外层原子价态书写路易斯结构式的简便方法
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摘要：本文提出了一种简便的绘制路易斯结构式方法。该方法首先构建一个符合外层原子价态的初步结构，并将分

子的电荷（如存在）放置于中心原子。接下来，若中心原子的电子数未满八个，将通过转换成键电子和外层原子上

的孤对电子来达到八隅体结构，此过程将自动产生形式电荷，无需额外计算。此方法不同于传统需先计算价电子总

数的做法，更侧重于利用化合价来构建路易斯结构式，从而减少计算错误的可能性。 

 

关键词：路易斯结构式；形式电荷；共价键；八隅体规则 

中图分类号：G64；O6 

A Streamlined Method for Drawing Lewis Structures Using the Valence 
State of Outer Atoms 
 
Haiping Wang * 
School of Optoelectronic Materials & Technology, Jianghan University, Wuhan 430056, China. 
 
Abstract:  This article presents a streamlined approach to drawing Lewis structures that begins by constructing a 

trial structure that adheres to the valence states of the outer atoms, with any molecular charge (if present) placed on 

the central atom. The subsequent step adjusts bond and lone pairs to fulfill an octet configuration for the central atom 

if its electron count deviates from 8. This method facilitates the automatic generation of formal charges, eliminating the 

need for additional calculations typically required in other approaches that start with determining the total number of 

valence electrons. By focusing on valence configurations to construct Lewis structures, this method reduces the 

potential for errors associated with miscalculations. 
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上世纪初，美国物理化学家路易斯首次提出采用绘制示意图的方式来表示分子中的原子如何成

键，这种示意图就是通常所说的路易斯结构式[1]。在路易斯结构式中，原子的价电子用小黑点表示，

两个原子之间的共价键是它们共享一对电子的结果。这种二维的路易斯结构表达式因为简单、直观，

备受化学家喜爱，并在化学科学的发展中起着重要的作用。比如，结合八隅体规则(即8电子结构)，

路易斯结构式提供了一种判断分子结构合理性的有效手段[2]。另外结合价层电子对互斥理论，路易

斯结构式还可以预测分子的三维结构[3]。除了提供与分子的键和结构有关的基本信息外，有机分子

的路易斯结构表示法对于正确理解有机反应机理也非常重要[4]。 

目前大多数教科书介绍的路易斯结构式书写方法是，首先求出分子中所有价电子的总数，然后

将这些电子(“小黑点”)指定为成键电子对或孤电子对，目的是让每个原子(氢除外)的最外层轨道都
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形成惰性气体原子的稳定电子层结构[5,6]。尽管该方法具有不需要掌握较多化学知识的优势，但它需

要相对复杂的数学计算，如果出现一个简单的数学错误就会写出不正确的路易斯结构式[7]。为此，

本文提出了一种从化学角度构建路易斯结构式的方法，作为绘制路易斯结构式方法的补充，该方法

的优点是不需要计算价电子总数，同时无需进行复杂的计算即可写出形式电荷。 

 
1  几种常见原子的键合基序 

在学习本方法之前，学生要能理解形成正常共价键时电子对原子的影响。以中性化合物XHn (X = 

C，N，O，F)的键合为例，原子X需要形成多少个正常的共价键才能获得八隅体电子结构，这里共价

键的数量一般称为原子价，其数值等于18减去其相应元素周期表族数。在讨论化合物XHn之前，先

看下简单分子H2的路易斯结构式。如图1所示，两个各带一个电子的氢原子通过共享电子形成共价

键，使得每个氢都具有二隅体电子结构(即氦的电子结构)。在最终的路易斯结构式中，通常用一条线

表示成键电子对，另外，两个不同氢原子上的电子分别用“点”和“叉”表示，以表明它们来自两

个不同的原子。 

 

 
图1  H2的路易斯结构式画法 

 

在书写中性化合物XHn的路易斯结构式时，第一步要确定原子X的价电子数，该数值对应于其元

素周期表族的最后一位数字，如表1所示。第二步是确定原子X上需要连接多少氢原子，使其满足八

隅体电子结构。以NH3的路易斯结构式画法为例(见图2)，氮原子拥有五个价电子，其中三个价电子

逐一与氢原子结合生成三个N―H键，最终实现了氮的八隅体电子结构，使得氮显示出三价。需要注

意的是，氮在达到八隅体电子结构时没有使用其所有价电子，因此有两个非成键电子，即一对孤电

子保留在氮原子上。与之相似，氧原子需要结合两个氢原子来实现八隅体电子结构，而氟原子只需

要结合一个氢原子。因此，H2O和HF中的氧和氟原子分别带有两和三对孤对电子(图3)。值得注意的

是，虽然满足八隅体电子结构是有利的，但并不总是可行的。例如，硼原子只有3个价电子，只能与

3个氢原子结合，因此BH3具有六隅体电子结构，这使得BH3具有较高的反应活性，在正常条件下以

二聚体形式存在，即B2H6，其成键特征为三中心两电子键[8]。 

 

表1  C、N、O和F元素的族、价电子数及其常见原子价 

元素 C N O F 

族 14 15 16 17 

价电子数 4 5 6 7 

常见原子价 4 3 2 1 

XHn分子式 CH4 NH3 H2O HF 

XHn中X的电子数 8 8 8 8 
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图2  NH3的路易斯结构式画法 
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图3  不同XHn的路易斯结构式 

2  根据外部原子的价态书写YXn分子的路易斯结构式 
除了XHn的分子外，其他YXn型分子的路易斯结构式的绘制可以通过以下几步完成： 

步骤一 在中心原子(Y)和外部原子(X)之间绘制满足外部原子价态要求的键数，写出其初步的试

验结构。例如，当X为氧原子时需要连两个键，X为氟原子时只需要连一个键，并将孤对电子写到外

部原子(X)上，使外部原子满足八隅体电子结构，此时X上的成键电子对和孤电子对的数量和等于4。 

步骤二 如果分子带电荷，就把电荷写在中心原子(Y)上。 

步骤三 接着确定中心原子(Y)上的电子数(EC)和非键电子数(NB)，并写出分子的最终试验结构。

这里，EC = 中心原子的价电子数(m) + 键的数量(b) − 原子所带电荷(Q)，NB = 中心原子上的价电

子数(m) − 键的数量(b) − 原子所带电荷(Q)。 

步骤四 如果EC等于8，即中心原子具有八隅体电子结构，则不需要改变键的数量，只需要在中

心原子上添加孤对电子(如果有)即可，如图3中的NH3、H2O和HF。 

步骤五 如图4所示，如果EC大于8，则需要移动一对或多对Y―X成键电子(来自重键或单键)，

使电子定域在外部X原子上，以孤对电子形式呈现，同时Y上产生形式正电荷，X上产生形式负电荷。

相反，如果EC小于8，则需要利用X上的孤对电子形成额外的Y―X键，此时Y上产生形式负电荷，X

上产生形式正电荷。需要注意的是，在少数情况下，可能无法实现八隅体电子结构，如BH3、CH3
+和

带有奇数电子的分子。因此，一个完整正确的路易斯结构式不仅要显示出成键电子和非键电子，有

时候还要写上形式电荷。 

 

Y X Y X Y X Y X

如果EC>8 如果EC<8

Y的电子数减少2
X的电子数不变

Y的电子数增加2
X的电子数不变  

图4  形式电荷的书写：中心原子电子数减少(左)或增加(右) 
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上述方法的优点是不需要复杂的计算就可以较快写出试验结构，如果该结构不是正确的路易斯

结构式，可以借助简单的化学原理对该结构进行修正。通过取中心原子的价电子数，并对所连接的

每个键“计数”，在必要时调整电荷，就可以简单地确定中心原子的电子数。相应地，非键电子数

量通过取中心原子的价电子数，每连接一个键就减一，并在需要时调整电荷就可以简单地确定。以

NF3为例，如图5上所示，第一步写出其试验结构，即将氮原子以单键形式与三个氟原子相连，每个

氟原子带有三对孤电子对。因为NF3分子不带电荷，直接跳到第三步，经过简单的计算可以得出，中

心原子N的电子数(EC)和非键电子数(NB)分别为8和2。第四步，根据EC等于8，即中心N原子具有八

隅体电子结构，最后在N原子上添加2个非成键电子，就可以写出NF3分子的路易斯结构式。按照相

同的方法，也可以画出CO2分子的路易斯结构式(见图5下)。对于NF3、CO2这类分子，由于中心原子

都满足八隅体电子结构，其试验结构无需修正即是正确的路易斯结构式。 

 

 
图5  NF3和CO2的试验结构和路易斯结构 

 

O3在结构上与CO2相似，其试验结构如图6所示，由一个中心氧原子与外部两个氧原子以双键相

连。由于中心氧原子的EC等于10，超过了八隅体电子结构，因此需要将其中一对成键电子移动到一

个外层的氧原子上，使中心氧原子具有八隅体电子结构，同时中心氧原子写上形式正电荷，而其中

一个外层氧原子写上形式负电荷。除了将成键电子对移动到右侧氧原子之外，也可以将成键电子对

向左侧移动，从而产生图6所示O3的共振结构式。 

 

 
图6  O3的试验结构和路易斯结构 

对于硝基正离子(NO2
+)，其试验结构通过在氮和两个氧原子之间绘制双键来构建，同时将正电荷

写在中心氮原子上，氮原子的电子数表明它具有八隅体电子结构，因此其试验结构也是路易斯结构

(图7左)。亚硝酸根阴离子NO2
的试验结构与NO2

+的试验结构相似，只是中心氮原子带负电荷，但由

于试验结构中的氮原子电子数为10，需要将一对N―O成键电子转变为氧上的孤对电子，同时氧原子

带一个负电荷(图7右)。 

在NO2
的路易斯结构式中，氮原子带有一对孤电子，这对电子可以与氧原子结合，从而产生硝

酸根阴离子(NO3
)。在图8 NO3

的试验结构中，氮原子通过双键与三个氧原子相连，负电荷位于氮上，

氮原子上电子数为12(即5 + 6 + 1)。这要比所需的八隅体多4个电子，所以需要将两对N−O成键电子

移动到外部氧原子上，使氮的电子数从12逐步减少到8，氮的形式电荷最终变为+1，两个氧原子的形

式电荷为−1。 
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图7  NO2

+和NO2
的试验结构和路易斯结构 

 

 
图8  NO3

的试验结构和路易斯结构 

 

由以上例子可以发现，即使初始试验结构中心原子的电子数大于8，但只要知道每将一对成键电

子转移到外部原子上就会使中心原子的电子数减少两个，就可以将试验结构简化为一个符合八隅体

规则的路易斯结构。也就是说，如果初始试验结构中心原子的电子数为EC，则需要转移的键的数目

为(EC−8)/2。 

3  缺电子分子的路易斯结构式 
以上讨论的几个例子都是中心原子的电子数大于8的情况，然而，在少数情况下，试验结构的中

心原子可能出现小于八隅体结构(即低价)的电子数。例如，对于CO分子的试验结构，将氧视为外部

原子，中心碳原子仅具有六隅体电子结构(图9)。为使碳获得八隅体电子结构，氧原子可以利用其一

对孤对电子与碳原子相互作用形成额外的C―O键，结果导致碳获得八隅体电子结构，并得出正确的

路易斯结构式。 

 

 
图9  CO的试验结构和路易斯结构 

 

4  复杂体系的路易斯结构式 
上面介绍的路易斯结构式画法主要针对的是中心原子容易识别或一些双原子分子，一旦学生掌

握了这些分子的路易斯结构式画法，就可以将其应用于其他复杂的分子体系。例如，硝酸的分子式

HNO3，准确来说是O2N(OH)，其试验结构如图10左边所示，氮原子通过单键与OH相连，另外与两个

氧原子均以双键连接。试验结构中氮原子电子数为10，因此，N＝O双键中其中一对成键电子需要作

为氧上的孤对电子进行重新定位，所得路易斯结构式中氮重新具有八隅体电子结构，同时氮原子带
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一个形式正电荷，氧原子带一个形式负电荷。 

 

 
图10  HNO3的试验结构和路易斯结构 

 

5  结语 
综上所述，本文提出的路易斯结构式的画法包括：① 首先初步构建满足外部原子价态的试验结

构，并将电荷(如果有)放置在中心原子上；② 然后相互转换成键电子和孤对电子，以满足中心原子

的八隅体电子结构，这个过程自动产生形式电荷，而不需要进行复杂的计算，因此与其他专注于计算

全部价电子然后重新分配的数学方法相比，更容易写出正确的路易斯结构式[9]。另外，一些文献[10]绘

制路易斯结构式的方法侧重于绘制所有原子都以单键连接的试验结构，然后给原子添加孤对电子或

形式电荷，这些孤对电子或形式电荷由所连接键的数量决定。但是，这些试验结构形式电荷的总和

并不一定与分子的电荷相对应。相比之下，本文所述方法的试验结构的形式电荷之和等于分子的电

荷，这也是本方法的优势之一。 
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