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はじめに 

良く分からないたくさんの専門用語の意味を考える 
用語同士の関係性を把握することを目標にします 



量子物理学・化学について 
量子力学の発生 
 古典力学で説明できないことが出てきた（1900年くらい） 

粒子の振る舞いが古典力学で説明できない。 
この研究からさまざまな面白いことが分かった。 
・粒子が二重性を持つ（1924年） 
・シュレーディンガー方程式の発表（1926年） 

さまざまな物理・化学の分野に応用されるようになっている 
（というかこれなしでは生きていけないレベルになった） 
化学反応、ナノテク、素粒子、半導体、超電導etc 

勉強しておかないといけない!!! 



量子化学は難しいのか？ 

なんかとっつきにくい量子化学 
・数学が多い 
・見慣れない記号が多い 
・急に言っても分からないので説明をはしょり気味 
・応用先がよくわからない 

じつはそんなに変なことを言っているわけではない。 
理解するのに時間がかかるので、分からないところは図書館・ネットを利用して、 
いろいろ調べて学習することが必要。 

・数学で厳密に再現している 
・本当はちゃんとした話の筋があるけれど、 
 長すぎて授業で教えきれない 
・応用先は果てしなく広い… 



電子は粒なの？波なの？ 

http://ggsoku.com/tech/summary-about-uncertain-principle/ より参照 

電子を一粒ずつスリットに 
打ち出す実験 
 １９６１年 



電子は粒なの？波なの？ 

http://ggsoku.com/tech/summary-about-uncertain-principle/ より参照 干渉縞＝波の性質 



ド・ブロイ波 1924年 

λ=
ℎ

𝑝
 

λ：波長 
p：運動量 = mv 
h：プランク定数 

粒子と波動の性質を結びつける 

試験の問題： 
粒子と同様の考え方で、野球ボールや自動車などの波長も計算することが 
できるので、練習計算をしてみる。 

電子などの小さな粒子 
   →大きさに対して同じ程度の大きさの波長 
   →粒子と波動の二重性 
野球ボールや車など 
   →大きさに対して非常に小さな波長 
   →波動性を持たない 

出所：”Wikimedia Commons“ Public domain 



ハイゼンベルグの不確定性原理 

∆𝑥・∆𝑝 ≥
ℏ

2
 

Δx：位置の誤差 
Δp：運動量の誤差 

http://ggsoku.com/tech/summary-about-uncertain-principle/ より参照 

小さい粒子の位置とエネルギーは同時に決められない 

← 
という測定誤差の説明が多い。 

ただ、実際は測定誤差というより
も、本質的に両方ともは決めれな
いというニュアンスが強い 

出所：”Wikimedia Commons“ 
Attribution: Bundesarchiv, Bild 183-R57262 
/ Unknown / CC-BY-SA 3.0 



シュレーディンガー方程式 

・粒子のエネルギーや波動関数（粒子の状態を表す関数）を出すことができる 
・|Ψ|2が粒子の存在確率になる 

粒子の波動関数を計算するための式 
Eやψが分かる！ 



シュレーディンガー方程式の利用例 
井戸型ポテンシャル 

・シュレーディンガー方程式の簡単な利用モデル 
・２次元井戸型ポテンシャル 
・ブタジエンなど分子への応用 

∞ ∞ 

ポイント： 
解の導出ができるようにしておく 

発展？ 



原子軌道と電子殻 

核 

K殻 

L殻 

M殻 

２個 

８個 

１８個 原子軌道 

s軌道 

ｐ軌道 

d軌道 

あとｆ軌道など… 図：wikipediaより（「s軌道」「p軌道」「d軌道」）より、Azu（2008）を使用 

重要な関係がある！！！ 

ポイント： 
軌道の形は覚えておく 



原子軌道をどうやって出すのか 

常田貴夫(2008) http://www.riken.jp/qcl/members/tsuneda/web/pages/siryo/qchem3-1.pdf より抜粋 

発展？ 
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K殻 

L殻 

M殻 

量子数の組み合わせとパウリの排他原理 

主量子数 
 n 

方位量子数  
l 

磁気量子数  
m 

スピン量子数  
s 

電子の数 

0 0 0 ±1/2  2 

1 0 0 ±1/2  2 

1 0,±1 ±1/2  6 

2 0 0 ±1/2  2 

1 0,±1 ±1/2  6 

2 0,±1,±2 ±1/2  10 

ポイント： 
量子数の表を書けるようにする 

n : 原子軌道のグループ分けを決める（電子殻） 
l : s , p , d , f などを決める 
m : 軌道の向きを決める（px , py , pz など） 
s : スピンの向きを決める 

パウリの排他原理 : ある状態を取る電子は一つしかない 

n:0以上の整数 , l≦n , ｜m｜≦l , s=±1/2 



原子軌道をどのように利用するか 

混成 

炭素の２ｓ、２ｐ軌道 

なぜ四面体なのか？ 

H 

H 

H 

H 

sp3混成軌道 

図：wikipedia 
（sp3混成軌道）より、 
by Sven (2006) 



用語の整理 
・ハミルトニアン演算子：波動関数に対して作用させる演算子で、波動関数の 
               エネルギーを固有値として持つ。 
・波動関数：シュレーディンガー方程式の解。物理的な意味はない。 
        ２乗が電子の存在確率（←決まり） 
・動径関数：波動関数の動径部分 
・球面調和関数：波動関数の角度部分、軌道の形が分かる。 
・動径分布関数：動径関数に距離rをかけたもの（動径関数とは別）節の数が分かる。 

学習のポイント 
・シュレーディンガー方程式の形を覚える 
・動径分布関数から節の数が分かるようにする 



おすすめの書籍 

・高校数学でわかるシュレディンガー方程式 
  読み物気分ですらすらと勉強ができます 
・単位が取れる量子化学ノート 
  必要な知識や計算がコンパクトにまとまっています 
・量子化学 基礎の基礎 
  章立てが丁寧で、知りたい情報を調べやすいです。 
  内容も簡潔で理解しやすいです。 
 
・化学新シリーズ 量子化学 
  式や表が詳細に載っており説明が丁寧です 
・量子化学基礎からのアプローチ 
  内容が詳細で、グラフが多いため分子軌道のイメージなどが 
  つかみやすいです。 



参考 

変分法 

シュレディンガー方程式から、 
エネルギーは次のように書ける。 

これを微分して極小を求める 
→一番安定なエネルギーと軌道が見つかる 



参考 分子の軌道のモデル 

分子軌道法： 
原子軌道の線形結合をとって分子軌道を作る→電子を詰めていく 

原子価結合法： 
原子軌道に電子が入ったものを組み合わせる 

水素Aに入った電子: 

水素Bに入った電子: 

合体！ 



参考 分子軌道と変分法 

原子軌道を選ぶ 
分子軌道のもとを作る 

・分子軌道法 
・原子価結合法 

分子軌道の係数を決める 
・変分法 
・規格化 


