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以下の� [1】から【5】に答えよ.解答の順序は問わない.� 

[1] 

以下について説明せよ.式を用いる場合はう講義で用いた文字をそのまま使用してよい.

1.水素原子について，電子の運動方程式ヲエネノレギ一保存の式ヲボーアの量子条件の式を記せ.

これらを用いてうエネノレギーが下記の式になるときの� X を求めよ.η は正の整数を表す.� 

E=X土� 
η� “ 

2.時間に依存しなし¥1次元波動方程式
 

d2ゆ(x) ω2
 
dx2'+京ゆ(x)=0 


とヲドブロイの関係式からう� l次元のシュレディンガ一方程式を導け.
 

3.有効核電荷とは何か.


、� 4.水素原子についてう動径分布関数と期待値の違いは何か.


軌道の波動関数の形をそれぞれ図に描きう関数型も示せ. (答えのみでよし¥) dぅP，85. 

6.二原子分子の結合長を求める方法を述べよ.� 

7.等核二原子分子� N2，02についてうエネルギー図う電子配置，結合次数う磁性の有無についてう

それぞれ述べよ.� 

8. F2の� 18電子と� HFの� 18電子のイオン化エネルギーの実測値はそれぞれ� 66.981MJ /molと� 

67.217 MJ /molである.� 18電子は結合に関与していないのにもかかわらずイオン化エネル

ギーが異なるのはなぜかう説明せよ.� 

[2] 

一次元井戸型ポテンシヤル(幅� α) を使ってうブタジエンの� π電子が吸収する電磁波を調べよう.

ただし?電子の質量を� m としう� k>Oとする.

1.電子が Oから� αの範囲にあるときの� Schrodinger方程式を求めよ.� 

2.一般解宙(x) =Aeikx+ Be-ikxにおいて，AとBの関係ぅ� kの満たすべき条件を求めよ.� 

3.プランク定数� hぅmゥ仏自然数� η を用いてうエネルギー固有値を式で、表せ.� 

4.ブタジエンの� 4つの� π電子についてうエネルギー準位図を示せ.� 

5.π 電子が吸収する電磁波の最小のエネルギーを式で表せ.そしてうその波長を記せ.� 

6.その電磁波の波長はエチレンの場合と比べて長し¥か短いか.またヲその理由を簡潔に記せ.
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[3] 

1次元調和振動子の基底状態の波動 としてう ψ=eαX~ (α> 0)を仮足しヲエ� 

るよう� iこう αを最適化しう以下の順序によってエネノレギー

を求める.ただしう いよ.
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1.ハミノレトニアン(演算子)� 

2. Jψホψdxの値を� αを用� 1，� 

3. Jψ米包ψdxの値を� αを用いて表わせ.� 

4. 	 ε(α)=Jψ*究ψdx/Jψ*ψdxが� αに関して最小となることからう� α よび� 

を求めよ.

[4] 

水素原子の基底状態の波動関数は曽18 方(右)3九� αo� される. ここでうボーア

α0=告とする必要があれば以下の公式を用いよ

バ∞ん吋_
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ャ2 土~ (r2 :r) + 1 { 1 a + 

1.rの期待植を求めよ.ただしう極標表示ではう� dT = r2sinOdrdOdやである.� 

2.動径方向の� Schrodinger方程式� 

めよ.結果を� [1]1.と よ.ることによりう3.討申18
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間異核二原子分子� COおよび� NO いてう

よるエネノレギー図う1. 
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メントの向き よ.2. 

3. 	 メント� NOよりも� COの方がはるかに小さくなる. 由 よ.� 

きし 1 由4. N
 
O
 

どちら

ととも� 

O
 ペコ どを自由 してください.
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