
                                               April 11, 2008 
分子の Schrödinger 方程式 

 

（藤永茂著「分子軌道法」岩波書店、よりコピー） 

 

(a)定義関係 

  原子核 Aの位置： ( , , )A A A AX Y Z=R 、 1, 2,3, ,A K= ⋅⋅⋅ 、 , ,A B C =原子核の番号 

  電子の位置： ( , , )x y zμ μ μ μ=r 、 1, 2,3, , Nμ = ⋅⋅⋅ 、 , ,μ ν ρ =電子の番号 

  原子番号： AZ 、 電子の質量： em 、  原子核 Aの質量： AM  

  , ,A
A A AX Y Z

⎡ ⎤∂ ∂ ∂
∇ ≡ ⎢ ⎥∂ ∂ ∂⎣ ⎦

、 , ,
x y zμ
μ μ μ

⎡ ⎤∂ ∂ ∂
∇ ≡ ⎢ ⎥

∂ ∂ ∂⎢ ⎥⎣ ⎦
 

  0ε は真空の誘電率。 

 

(b)時間に依存しない分子のシュレーディンガー方程式 

 

   Ĥ EΨ = Ψ                                                            (1) 
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   Diracは前述の文章で「この方程式に分子科学の全体が含まれている」と主張している。 



(c)Born-Oppenheimer 近似 

    原子全体の大きさ： 1010− ～ 910 m− 、 原子核の大きさ： 1510− ～ 1410 m−  

    プロトンの質量： 271.7 10 kg−× 、   電子の質量： 319.1 10 kg−×  

原子核の質量は電子に比べて格段に大きい(約 1800 倍)ため、原子集合体(分子)では、原子

核は静止し、電子だけが動いていると見なすことができる。 
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(d)常用の基礎方程式 

エネルギー項として、電子の運動エネルギー、電子－原子核間のクーロン引力ポテンシャ

ル、電子－電子間のクーロン斥力ポテンシャル、を選び（小さな相互作用 ⋅ ⋅ ⋅を省略）、原子

核－原子核の相互作用は定数なので後で足し算すればよいとすると次式を得る。 
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{ AR }は分子を特徴付ける外部パラメーターの代表。 

 

(f)相対論補正 

 


