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( 科目コード：8907820007AE)

【改訂】第 1 版（2007-03-31）
【科目】物理化学特論 III

【科目分類】専門科目　【選択・必修の別】選択　【学期・単位数】前期・2 単位
【対象学科・専攻】環境工学専攻・2 年次
【担当教員】

辻 和秀

【授業目標・教育方針】
分子軌道の基礎を学び、反応性や物性、また分光測定とどう結びつくか理解する。
また群論を学び、分子の形から分子軌道や反応性、分光測定をどのように予想されるか学ぶ。

【授業概要】
量子化学の基礎（変分法、角運動量）
群論（群、点群、規約表現）
光吸収と摂動法、振動分光法への群論の応用
分子軌道法への群論の応用

【教科書・教材・参考書 等】
教科書
標準的な物理化学の教科書（例えばアトキンス「物理化学」やマッカーリ・サイモン「物理化学」）

参考書
中崎昌雄著　分子の対称と群論　（東京化学同人）
小尾欣一著　量子化学　（化学同人）

【成績評価方法】
［前期］期末試験：80%，レポート：20%

【本校の学習・教育目標】
◎ (C) 技術的課題解決のための専門分野の知識を身につける．

【JABEE 評価】
(c) 数学，自然科学および情報技術に関する知識とそれらを応用できる能力
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【授業計画】（授業名：物理化学特論 III）
回数 授業の主題 内容 レポート・宿題等

1 量子化学と群論 量子化学を学ぶ意味、なぜ群論を学ぶのか？
1 群論入門 対称操作

群とは何か？点群とは？分子の点群への分類方法、対
称操作の表現

1 群論入門 表現のブロック対角化と可約表現、既約表現
点群の既約表現、既約表現の個数、指標、指標表、既
約表現の分類と名前

1 群論入門 指標に関する基本的な数式、可約表現を既約表現に簡
約する方法、直積とは
量子化学における <f*|H|f> の積分値の類推、H は全対
称、対称操作と可換性とハミルトニアン

1 群論の分光学への応用 Einstein の遷移確率の考え方
光の吸収はなぜ起こるか

1 群論の分光学への応用 分子の自由度と可約表現、
基準振動とは、
基準振動座標とは

1 群論の分光学への応用 基準振動の対称性を決定するための練習問題、
基準振動の波動関数と選択則

1 群論の分光学への応用 振動の選択則、
基準振動座標のデモ、
ラマン効果とその選択則

1 分子軌道法入門 B.O. 近似、原子単位、LCAO-MO

1 分子軌道法入門 2 原子分子、
ヒュッケル近似と分子軌道の大体の仕組み

1 分子軌道法入門 直感的な分子軌道法の理解、
3 原子分子、
Walsh Diagram

1 分子軌道法入門 分子軌道法への群論の応用 SALC と３原子分子への応
用、
混成軌道

1 分子軌道法入門 混成軌道、
π電子系のヒュッケル近似と SALC の適用

1 分子軌道法入門 量子化学計算の実際
HF、
SCF、
基底関数、
DFT など、
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