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［問題１］  

結合次数は次表の通り。 

 一価の陽イオン 一価の陰イオン 

Li2 0.5 0.5 

Be2 0.5 0.5 

B2 0.5 1.5 

C2 1.5 2.5 

N2 2.5 2.5 

O2 2.5 1.5 

F2 1.5 0.5 

Ne2 0.5 (0.5)* 

* 形式上は 3s からなる σ 軌道に電子が入ると考えられるので 0.5 になるが、Ne の電子

親和力は負に非常に大きく（3s 軌道に入るので）電子を受け取らないため、結合は形成し

ないと考えられる。 

 

［問題２］ 

(a) 式 (2) に左から tU  をかけて式 (4) に注意すると式 (5) を得る。 
(b) 原子軌道は規格化されており、またそれぞれの重なりは無視できるとしているので、 

ψ ψ = +
1 1 2 21 2 ,1 ,2 ,1 ,2S S p pH H F Fc c c c  

となる。一方、式 (4) より、 
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なので、 ψ ψ = + =
1 1 2 21 2 ,1 ,2 ,1 ,2 0
S S p pH H F Fc c c c  となる。 

(c) 
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(d) 式 (5) の左辺は、ユニタリ行列に式 (6) を用いると 
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となる。非対角項が 0 なので、 

( ) θ θ− − =
1 2

1 sin2 cos2 0
2 S pH FE E V  

より示される。 

(e)  

( ) θ= −
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1 tan2
2 S pH FV E E  

に注意すると、 
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θ  で微分すると 
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定義域 ( )π π− / 4, / 4  では θ > 0  のとき微分は正、θ < 0  のとき微分は負、θ = 0  の

とき ε∆ =1 0  なので、 ε∆ ≥1 0  であり、また ε∆ 1  が θ  の単調増加の関数であると示

される。 



(f) 
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なので、 
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となる。従って、定義域 ( )π π− / 4, / 4  では、エネルギーの高い状態で >
1 2

22
,1 ,1S pH Fc c 、

及び低い状態で <
1 2

22
,2 ,2S pH Fc c  となる。 

 

［問題３］ 

(a) 一行目の式より 
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m 行目の式より 
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(b) N 行目の式より 
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これが成り立つためには、 

( )sin 1 2sin cosN Nθ θ θ− =  

指数関数で表すと、 
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従って、 ( ) ( )1 1 0i N i Ne eθ θ+ − +− =  なので ( )2 1 1i Ne θ+ =  となる。 
(c) 決まっていないのは、規格化定数 C だけである。規格化条件 1ψ ψ =  より、 
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となる。ここで、 2
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となる。 

 


