
物質工学演習 B　石田担当分 　

進め方：予習として全問題（多い場合はその都度指示）をレポート用紙にまとめておき、授業最

後に提出してください。授業中こちらから任意に指名して黒板を前にして説明してもらいます。

『量子化学』の演習　その１（2012 年 12 月 7 日用）

　エチレンでは 2pz を、水素
分子で 1s を用いることを除
けば、両者は本質的に同等の取

り扱いである。後者の計算につ

いては、若林著「化学結合の基

礎」p.200 (付録、変分原理)
を参照されたい。

　この題材は、「なぜ等核の H
と H とがイオン性以外の要因で
結合できるのか」（本問題では

C と C）という命題に答えを与
えた、もっとも重要な量子化学

の成果の一つである。

　全員、左の問題の中で、永年

方程式の導出（問 3,4）を体験
して理解すること！



 

(Hückel は炭化水素を取り扱うが、現実にある分子で酸素や窒素原子が入るとどうなるかという設問)

　この設問では c と
d について文字のまま
で解答できるが、宿題

の場合には時間が十分

にあるので、実際に c
と d の値を求めて原
子 1,2,3,4 に対して
ローブのスケッチを描

いてみると理解が深ま

るだろう。

　ローブは係数に比例

した大きさに膨らませ

て描く。

　係数の二乗に比例し

た大きさで描く流儀も

ある。その場合でも位

相の情報は重要だか

ら、白黒陰影を付け

る。

（スケッチを描く方が

理解が深まる。いつで

もそうである）

  (5)アリルラジカル(CH2=CH-CH2•)の場合、上記の(2),(3) と同様のことを問う。

この表は、固有値を最上行に書いてあり、その下に固有値に対応する固有ベクトル（つまり係数列）

を縦に書いてある。


