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【改訂】第 1 版（2008-03-31）
【科目】量子化学
【科目分類】専門科目　【選択・必修の別】必修　【学期・単位数】前期・1 単位
【対象学科・専攻】物質工学科・5 年次
【担当教員】

辻 和秀

【授業目標・教育方針】
多くの化学分野で重要な役割を果たしている量子化学の基本原理について理解を深める。
化学結合の本質を理解し、量子論的な視点で有機化学や無機化学の問題を考えられるようになる。

【授業概要】
量子化学の基礎概念
分子の振動、回転の量子論
量子化学における近似法
水素分子イオン（分子軌道法）

【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」など）
参考書
小尾欣一、渋谷一彦著「基礎量子化学」化学同人
ハナ著「化学のための量子力学」培風館

【成績評価方法】
［前期］中間試験：40%，期末試験：40%，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

【授業計画】（授業名：量子化学）
回数 授業の主題 内容 レポート・宿題等

1 量子論入門 量子化学を学ぶ意味、古典力学の破綻、黒体輻射、光
電効果、ドブロイ波、ボーアモデルと水素の発光スペ
クトル

1 量子論入門 古典的な波の取り扱いと重ね合わせの原理、古典的波
動方程式からシュレディンガー方程式の導出

1 量子論の基礎 シュレディンガー方程式
演算子、井戸型ポテンシャル

1 量子論の基礎 量子力学の数学的な基礎、演算子の意味、観測値と期
待値、規格直交系、エルミート演算子、ハイゼンベル
クの不確定性原理と演算子の可換性

1 分子の振動 調和振動子、古典モデルを使って換算質量の導入、ゼ
ロ点振動の意味、波動関数（エルミート多項式の意
味）としみだし効果、赤外吸収スペクトル

1 分子の回転 極座標、剛体回転モデル、角運動量の固有値とその波
動関数、角運動量の量子化

1 分子の回転と振動 回転エネルギー、多重度とは、電子・振動・回転エネ
ルギーの大小関係、地球温暖化と分子の振動回転スペ
クトルの関係

1 中間テスト
1 水素原子 水素原子の角度依存性
1 水素原子 水素原子の動径方向、多電子原子
1 電子スピン 電子スピン
1 近似法 摂動法と変分法
1 近似法 分子に対する変分原理
1 水素分子イオン 水素分子イオンと分子軌道法
1 分子軌道法 分子軌道法入門
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