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π-近似（単純 Huckel）で 



固体物性化学特論	 H29石田	 出席票	  

 	 学籍#	 	 	   	 	 	 	 	 氏名  	  	 	   	    	 	 	 	 	  

 
【１】ジピリジルテトラジンのアニオンラジカルとその希薄溶液の ESRスペクトルを下図に示す。

このスペクトルから、不対電子は両端のピリジン環へはほとんど分布していないことがわかる

という。シグナルの本数と相対強度を合理的に説明しなさい。窒素の核スピンは I = 1 である。
（データはW. Kaim, Coord. Chem. Rev. 2002, 230, 127 による） 

 
 
 
 
 
 
 
[カップリングの説明と結合定数の算出] 
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【２】ビラジカルに一重項-三重項平衡が成立つとき（右図）、 
磁化率が以下の式で表されることを導け。  
 
 
 
多準位へボルツマン分布して磁化率が与えられる次の一般式 （van Vleck 式）を参考にしてよい。 
 
 
 
[導出]  
 
 
 
 

€ 

χmol =
2Ng2µB

2

kT
1

3+ exp(−ΔE /kT )

€ 

χmol =
Ng2µB

2

3kT
S(S+1)(2S+1)exp(−Ei /kT )∑

(2S+1)exp(−Ei /kT )∑

ΔE

多重度

2S+1 = 3

2S+1 = 1

磁化率寄与

S(S+1) = 2

S(S+1) = 0S=0

S=1


