
りょうしかがく

量子化学ポータル
quantum chemistry portal

1 なぜ
りょうし

量子
quantum

の
みかた

見方をするのか

このポータルの
ちゅうしんてき

中心的な
と

問いは、
ぶんし

分子の
せいしつ

性質を、
でんし

電子の
じょうたい

状態とエネルギーからどのように
せつめい

説明するかであ

る。
かがく

化学では、
けつごう

結合の
きょう

強 さ、
ぶんし

分子の
かたち

形 、
きゅうしゅう

吸収 する
ひかり

光 の
はちょう

波長、
はんのう

反応しやすい
いち

位置を
し

知りたい。
こてんてき

古典的な
りゅうし

粒子の

きどう

軌道だけで
かんが

考 えると、
でんし

電子が
げんしかく

原子核のまわりをどの
けいろ

経路で
まわ

回るかを
ついせき

追跡しようとしてしまう。しかし、

ぶんしなか

分子中の
でんし

電子について
あんてい

安定に
かんそく

観測できるのは「どこに
そんざい

存在しやすいか」「どのエネルギーをもつか」「
がいぶ

外部か

らの
さよう

作用にどう
おうとう

応答するか」である。

したがって、
りょうしかがく

量子化学
quantum chemistry

では、
でんし

電子を
ちい

小さな
たま

球として
ついせき

追跡する
か

代わりに、
じょうたい

状態
state

を
あらわ

表 す
すうがくてきたいしょう

数学的対象を
お

置き、そ

の
じょうたい

状態
state

から
かくりつみつど

確率密度
probability density

とエネルギー
energy

を
と

取り
だ

出す。この
みかた

見方により、
かがく

化学の
と

問いは
つぎ

次の
かたち

形 に
へんかん

変換される。

分子の条件⟶ Hamiltonian ⟶許される状態とエネルギー⟶結合・構造・スペクトル

ここで
じゅうよう

重要なのは、
はどうかんすう

波動関数
wave function

を「
でんし

電子そのもの」と
み

見なさないことである。
はどうかんすう

波動関数
wave function

は、
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
う

生む
じょうたい

状態
state

の
ひょうげん

表現
representation

である。また、Schrodinger
ほうていしき

方程式
Schrodinger equation

は、ハミルトニアン
Hamiltonian

が
ゆる

許す
じょうたい

状態
state

とエネルギー
energy

を
えら

選ぶ

こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

である。

→ 講義 固有値と固有ベクトル lecture math linear-algebra

https://study.bem130.com/lecture/math/linear-algebra/固有値と固有ベクトル-講義/

2 
きそぶぶん

基礎部分の
よ

読み
じゅん

順

りょうしかがく

量子化学の
きそ

基礎は、
ようご

用語を
なみ

並べて
あんき

暗記するより、
つぎ

次の
じゅんじょ

順序で
よ

読むと
すじ

筋が
とおり

通 る。

1.
りょうしかがく

量子化学の入口
entrance to quantum chemistry

: なぜ
でんし

電子を
じょうたい

状態
state

として
あつか

扱 うのか、
かんそくりょう

観測量
observable

を
えんざんし

演算子
operator

として
あつか

扱 うのかを
かくにん

確認する。

2.
はどうかんすう

波動関数と
かくりつかいしゃく

確率解釈
wave function and probability interpretation

: 
はどうかんすう

波動関数
wave function

が
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
う

生む
しくみ

仕組み、
きかくか

規格化
normalization

、
きたいち

期待値
expectation value

を
かくにん

確認する。

3.
えんざんし

演算子と
かんそくりょう

観測量
operator and observable

: 
そくてい

測定できる
りょう

量 をHermitian
えんざんし

演算子
Hermitian operator

で
あらわ

表 し、
きたいち

期待値と
こゆうち

固有値
eigenvalue

へ
せつぞく

接続する。

4. Schrodinger
ほうていしき

方程式の
きほん

基本
basics of the Schrodinger equation

: ハミルトニアン
Hamiltonian

を
えんざんし

演算子
operator

として
お

置き、
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

としてエネルギー
energy

を
え

得る。

5.
りゅうしばこ

粒子箱モデル
particle in a box model

: 
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

が
ゆる

許される
なみ

波を
えら

選び、エネルギー
energy

が
りさんか

離散化する
さいしょうれい

最小例を
けいさん

計算する。

→ 講義 量子化学の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学の入口-講義/

→ 講義 波動関数と確率解釈 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/波動関数と確率解釈-講義/

→ 講義 演算子と観測量 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/演算子と観測量-講義/

→ 講義 シュレーディンガー方程式の基本 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/シュレーディンガー方程式の基本-講義/
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→ 講義 粒子箱モデル lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/粒子箱モデル-講義/

3 
はってんぶぶん

発展部分の
よ

読み
じゅん

順

きそぶぶん

基礎部分で
はどうかんすう

波動関数
wave function

、ハミルトニアン
Hamiltonian

、
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

を
かくにん

確認したら、
つぎ

次は
げんし

原子と
ぶんし

分子へ
すす

進む。

1.
すいそげんし

水素原子と
げんしきどう

原子軌道
hydrogen atom and atomic orbital

: 
さんじげん

三次元の
はどうかんすう

波動関数
wave function

、
りょうしすう

量子数
quantum number

、
げんしきどう

原子軌道
atomic orbital

を
かくにん

確認する。

2.
たでんしもんだい

多電子問題
many-electron problem

とBorn-Oppenheimer
きんじ

近似
Born-Oppenheimer approximation

: 
すいそげんし

水素原子から
ぶんし

分子へ
すす

進むと
なに

何が
むずか

難 しくなるかを
かくにん

確認する。

3.
へんぶんほう

変分法
variational method

と LCAO
きんじ

近似
linear combination of atomic orbitals approximation

: 
せいかく

正確に
と

解けない
ぶんし

分子の
もんだい

問題を、
せんけいけつごう

線形結合
linear combination

と
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

へ
お

落とす。

4.
ぶんしきどうほう

分子軌道法
molecular orbital method

: 結合性
きどう

軌道
bonding orbital

、反結合性
きどう

軌道
antibonding orbital

、
けつごうじすう

結合次数
bond order

で
かがくけつごう

化学結合を
よ

読む。

→ 講義 水素原子と原子軌道 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/水素原子と原子軌道-講義/

→ 講義 多電子問題と Born-Oppenheimer 近似 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/多電子問題と Born-Oppenheimer 近似-講義/

→ 講義 変分法と LCAO 近似 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/変分法と LCAO 近似-講義/

→ 講義 分子軌道法の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/分子軌道法の入口-講義/

4 
ちょっかんてき

直感的な
ぜんたいぞう

全体像

ちょっかんてき

直感的には、
りょうしかがく

量子化学は「
でんし

電子の
お

置かれた
じょうけん

条件が、
ゆる

許される
なみ

波の
かたち

形 を
えら

選ぶ」という
りろん

理論である。
ぶんし

分子を
つく

作ると、
げんしかく

原子核の
はいち

配置と
でんしかん

電子間の
はんぱつ

反発により、
でんし

電子が
かん

感じるポテンシャルエネルギー
potential energy

が
き

決まる。この

じょうけん

条件をまとめたものがハミルトニアン
Hamiltonian

である。ハミルトニアン
Hamiltonian

は、どの
はどうかんすう

波動関数
wave function

ならその
ぶんし

分子の
なか

中で
あんてい

安定

に
せいりつ

成立するかを
はんてい

判定する。
げん

弦の
りょうたん

両端を
こてい

固定すると、
りょうたん

両端で
ふし

節をもつ
なみ

波だけが
のこ

残る。
どうよう

同様に、
ぶんしなか

分子中の
でんし

電子も、
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

、
きかくか

規格化
normalization

、

ハミルトニアン
Hamiltonian

の
かたち

形 に
あ

合う
じょうたい

状態
state

だけが
ゆる

許される。この「
ゆる

許されるものだけが
のこ

残る」という
せんべつ

選別が、
りょうしか

量子化
quantization

の
ちょっかんてき

直感的な
なかみ

中身である。

5 
げんみつ

厳密な
ぜんたいぞう

全体像

げんみつ

厳密には、
りょうしかがく

量子化学の
きそ

基礎は
つぎ

次の
たいおう

対応で
せいり

整理できる。

まず、
じょうたい

状態
state

を
はどうかんすう

波動関数
wave function

で
あらわ

表 す。
いちじげん

一次元の
ひとつぶこ

一粒子なら、
いち

位置を
つぎ

次の
りょう

量 として
お

置く。

𝑥 [m; 𝘓]
はどうかんすう

波動関数
wave function

は
つぎ

次のように
かくりつみつど

確率密度
probability density

を
う

生む。

𝜌(𝑥) = | 𝜓(𝑥)|2, 𝜌(𝑥) [m−1; 𝘓−1]

したがって、
くかん

区間に
そんざい

存在する
かくりつ

確率
probability

は
つぎ

次で
よ

与えられる。
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Pr(𝑎 ≤ 𝑥 ≤ 𝑏) = ∫
𝑏

𝑎
| 𝜓(𝑥)|2 𝑑𝑥, Pr [1; 𝟣]

つぎ

次に、エネルギー
energy

を
と

取り
だ

出すには、ハミルトニアン
Hamiltonian

という
えんざんし

演算子
operator

を
さよう

作用させる。

𝐻̂𝜓 = 𝐸𝜓, 𝐸 [J; 𝘔𝘓2𝘛−2]

この
しき

式は、
せんけいだいすう

線形代数の
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

と
どう

同じ
こうぞう

構造である。
い

違いは、
ゆうげんじげん

有限次元の
ぎょうれつ

行列
matrix

ではなく、
かんすう

関数に
さよう

作用する

びぶんえんざんし

微分演算子
differential operator

が
あらわ

現 れる
てん

点である。

6 
なに

何が
へん

変わり、
なに

何が
ほぞん

保存されるか

りょうしかがく

量子化学で
こんらん

混乱しやすいのは、
はどうかんすう

波動関数
wave function

、
かくりつみつど

確率密度
probability density

、エネルギー
energy

を
どう

同じものとして
あつか

扱 ってしまう
てん

点である。

つぎ

次の
くべつ

区別を
たも

保つと、
ろんり

論理の
りゅう

流 れが
くず

崩れにくい。
はどうかんすう

波動関数
wave function

の
ぜんたいいそう

全体位相を
へん

変えても、
かくりつみつど

確率密度
probability density

は
ほぞん

保存される。なぜなら、
ぜったいちにじょう

絶対値二乗を
と

取ると
ぜんたいいそう

全体位相が
しょう

消 え

るからである。

𝜓 ⟼ 𝑒𝑖𝜃𝜓 ⇒ | 𝑒𝑖𝜃𝜓 |2 = | 𝜓 |2
きかくか

規格化
normalization

は、
はどうかんすう

波動関数
wave function

ぜんたい

全体の
おお

大きさを
へん

変え、
かくりつ

確率
probability

の
そうわ

総和を
ほぞん

保存するための
そうさ

操作である。

∫| 𝜓 |2 𝑑𝑥 = 1
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

を
へん

変えると、
ゆる

許される
はどうかんすう

波動関数
wave function

とエネルギー
energy

は
へん

変わる。
いっぽう

一方、ハミルトニアン
Hamiltonian

の
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

とし

て
と

解くという
こうぞう

構造は
ほぞん

保存される。

7 
せいりつ

成立する
かてい

仮定と
げんかい

限界

この
きそぶぶん

基礎部分では、
しゅ

主に
ひそうたいろんてき

非相対論的な
でんし

電子を
あつか

扱 う。
こうそく

光速に
きん

近い
うんどう

運動、
つよ

強いスピン
きどうそうごさよう

軌道相互作用、
ば

場の

せいせいしょうめつ

生成消滅を
ふく

含む
こうか

効果は、この
だんかい

段階では
あつか

扱 わない。また、
たでんしぶんし

多電子分子では
げんみつかい

厳密解が
いっぱん

一般に
え

得られないため、

じっさい

実際の
りょうしかがくけいさん

量子化学計算ではBorn-Oppenheimer
きんじ

近似
Born-Oppenheimer approximation

、
きどう

軌道
orbital

、
きていかんすう

基底関数
basis function

、
へんぶんほう

変分法
variational method

などを
どうにゅう

導入する。

ただし、
きんじ

近似を
どうにゅう

導入しても、
きそ

基礎の
こっかく

骨格は
へん

変わらない。
じょうたい

状態
state

を
あらわ

表 し、
えんざんし

演算子
operator

で
かんそくりょう

観測量
observable

を
と

取り
だ

出し、

ハミルトニアン
Hamiltonian

の
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

としてエネルギー
energy

を
もと

求める。この
こっかく

骨格が、
こうぞく

後続の
ぶんしきどうほう

分子軌道法や
けいさんかがく

計算化学へ
せつぞく

接続

する。

8 
みわけ

見分け
ほう

方

りょうしかがく

量子化学の
ぶんしょう

文章や
もんだい

問題を
よ

読むときは、まず
なに

何を
もと

求める
もんだい

問題かを
ぶんるい

分類する。
かくりつ

確率
probability

や
でんしみつど

電子密度を
もと

求めるなら、
はどうかんすう

波動関数
wave function

を
ぜったいちにじょう

絶対値二乗し、
ひつよう

必要な
りょういき

領域で
せきぶん

積分する。

state representation ⟶ | 𝜓 |2 ⟶ probability density

エネルギー
energy

を
もと

求めるなら、ハミルトニアン
Hamiltonian

の
こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

として
よ

読む。

𝐻̂𝜓 = 𝐸𝜓
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りょうしか

量子化
quantization

の
りゆう

理由を
とん

問われたら、
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

、
きかくかかのうせい

規格化可能性
normalizability

、
たんかせい

単価性
single-valuedness

のいずれかが、
れんぞくてき

連続的な
こうほ

候補を
りさんてき

離散的な
こうほ

候補

へ
こう

絞っていないかを
かくにん

確認する。

9 
ひとこと

一言でいうと

りょうしかがく

量子化学
quantum chemistry

の
きそ

基礎は 、
でんし

電子を
きどうじょう

軌道上の
つぶ

粒と し て
つい

追う
か

代わ り に 、
じょうたい

状態
state

を
はどうかんすう

波動関数
wave function

で
あらわ

表 し 、
かくりつみつど

確率密度
probability density

と

エネルギー
energy

を
えんざんし

演算子
operator

から
と

取り
だ

出す
みかた

見方である。
きそぶぶん

基礎部分の
しゅせん

主線は、
はどうかんすう

波動関数
wave function

、
かくりつかいしゃく

確率解釈
probability interpretation

、ハミルトニアン
Hamiltonian

、

こゆうちもんだい

固有値問題
eigenvalue problem

、
きょうかいじょうけん

境界条件
boundary condition

である。
ぶんし

分子へ
すす

進むと、この
しゅせん

主線は
げんしきどう

原子軌道
atomic orbital

、 LCAO
きんじ

近似
linear combination of atomic orbitals approximation

、
ぶんしきどう

分子軌道
molecular orbital

と

して
あらわ

現 れる。

10 
えんしゅう

演習リンク

→ 問題演習 量子化学基本演習 exercise chemistry theoretical

https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学基本演習-問題演習/

→ 問題演習 量子化学標準演習 exercise chemistry theoretical

https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学標準演習-問題演習/

11 
かんれん

関連リンク

→ 講義 量子化学の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/量子化学の入口-講義/

→ 講義 波動関数と確率解釈 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/波動関数と確率解釈-講義/

→ 講義 演算子と観測量 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/演算子と観測量-講義/

→ 講義 シュレーディンガー方程式の基本 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/シュレーディンガー方程式の基本-講義/

→ 講義 粒子箱モデル lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/粒子箱モデル-講義/

→ 講義 水素原子と原子軌道 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/水素原子と原子軌道-講義/

→ 講義 多電子問題と Born-Oppenheimer 近似 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/多電子問題と Born-Oppenheimer 近似-講義/

→ 講義 変分法と LCAO 近似 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/変分法と LCAO 近似-講義/

→ 講義 分子軌道法の入口 lecture chemistry theoretical

https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/分子軌道法の入口-講義/
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https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E5%9F%BA%E6%9C%AC%E6%BC%94%E7%BF%92-%E5%95%8F%E9%A1%8C%E6%BC%94%E7%BF%92/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/exercise/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E6%A8%99%E6%BA%96%E6%BC%94%E7%BF%92-%E5%95%8F%E9%A1%8C%E6%BC%94%E7%BF%92/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E9%87%8F%E5%AD%90%E5%8C%96%E5%AD%A6%E3%81%AE%E5%85%A5%E5%8F%A3-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E6%B3%A2%E5%8B%95%E9%96%A2%E6%95%B0%E3%81%A8%E7%A2%BA%E7%8E%87%E8%A7%A3%E9%87%88-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E6%BC%94%E7%AE%97%E5%AD%90%E3%81%A8%E8%A6%B3%E6%B8%AC%E9%87%8F-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E3%82%B7%E3%83%A5%E3%83%AC%E3%83%BC%E3%83%87%E3%82%A3%E3%83%B3%E3%82%AC%E3%83%BC%E6%96%B9%E7%A8%8B%E5%BC%8F%E3%81%AE%E5%9F%BA%E6%9C%AC-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E7%B2%92%E5%AD%90%E7%AE%B1%E3%83%A2%E3%83%87%E3%83%AB-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E6%B0%B4%E7%B4%A0%E5%8E%9F%E5%AD%90%E3%81%A8%E5%8E%9F%E5%AD%90%E8%BB%8C%E9%81%93-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E5%A4%9A%E9%9B%BB%E5%AD%90%E5%95%8F%E9%A1%8C%E3%81%A8Born-Oppenheimer%E8%BF%91%E4%BC%BC-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E5%A4%89%E5%88%86%E6%B3%95%E3%81%A8LCAO%E8%BF%91%E4%BC%BC-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/
https://study.bem130.com/lecture/chemistry/theoretical/quantum-chemistry/%E5%88%86%E5%AD%90%E8%BB%8C%E9%81%93%E6%B3%95%E3%81%AE%E5%85%A5%E5%8F%A3-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/


→ 講義 固有値と固有ベクトル lecture math linear-algebra

https://study.bem130.com/lecture/math/linear-algebra/固有値と固有ベクトル-講義/
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https://study.bem130.com/lecture/math/linear-algebra/
https://study.bem130.com/lecture/math/linear-algebra/%E5%9B%BA%E6%9C%89%E5%80%A4%E3%81%A8%E5%9B%BA%E6%9C%89%E3%83%99%E3%82%AF%E3%83%88%E3%83%AB-%E8%AC%9B%E7%BE%A9/

	1 
	1.1 なぜのをするのか
	1.2 のみ
	1.3 のみ
	1.4 な
	1.5 な
	1.6 がわり、がされるか
	1.7 すると
	1.8 け
	1.9 でいうと
	1.10 リンク
	1.11 リンク


