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化学数学 試 験 (全 5題 )

問題 1

次の分子の属する点群の記号を記せ。

(1)ピリジン

(2)ナフタレン

(3)1-ク ロロナフタレン

(4)クロロホルム

(5)N20

問題 2
H

図に示す ような平面状のシク芭プロピルラジカル分子の冗電子
    |

系について考察する。

(1)この分子が仮に C3vの点群に属するとする。いま炭素原子の分

子面に垂直な P軌 道を表す規格化 された波動関数をそれぞれ Pl,

免,P3とする。これ らのP軌 道を基底 と考え、すべての対象操作についてこの基底が

張る表現の指標を求めよ。

(2)この基底関数が張る対象種が Al■Eと なることを示せ。

(3)基底関数の Pl,P2,P3の 適切な線形結合を作ることにより、Alお よび Eに 属する

規格化 された基底関数 を作成せよ。

(4)(3)で求めた基底関数は D3hの指標表のどの既約表現に属するか答えよ。

(5)(3)で求めた基底関数を利用 して Hickel近 似によリシクロプロピルラジカルのπ

電子系のエネルギー準位をαおよびβを用いて表せ。ただ し、クーロン積分α、共鳴

積分βを相互作用ハ ミル トニアンダ をもちいて通常のように次式で定義する。

α=∫え財子がτ、β=fえ HPjdT(た だ し、主とjは隣 り合った分子)。

問題 3

図はホルムアルデ ヒ ドの基準振動を模式的に表 したものである。ホルムアルデヒド

出
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は C2Vに属する。以下の問いに答えよ。

(1)指標表を用いて、おのおのの振動モー ドの属する規約表現を求めよ。ただし、分

子の属する平面をσv'とする。

(2)基準振動の うち、 どれが赤外活性であり, どれがラマン活性な振動であるか答え

よ。

問題 4 -次 元空間上での拡散の問題を考える。時刻 けにおける座標 xの 濃度を

。(I,r)であらわす とき、次の拡散方程式が成 り立つ。

響 =D響ハ     ①
Dは 拡散係数である。また、時亥JOで は原″点にすべての粒子が存在すると仮定する。

すなわち

す(I,0)=COび(ヌ)

ただし、cOは定数である。ここで、c(χ,r)の座標軸 xに 関するフー ジエ変換、ならび

に逆フー リエ変換を次式で定義する。

恥つ=券iCXpt→り毎ル  缶 T
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C(X,r)=預
万 jeXp(施)伊(ん,r)枕

この とき、以下の問い に答 えよ。

(1)①の微分方程式をご(ん,″)に関する微分方程式に書き換えよ。

(2)(1)の結果を利用して任意の時刻 ケ>0に 対するo(χ,″)の表式を求めよ。 た だし、

ieXp(一αぱ)沈▼=‖写をづ調いKrょぃ。

問題 5  バ ネに取り付けられた質量 "の 質点の一次元での運動を考える。質点が速

度に比例する摩捺力をうける場合、時刻 けにおける質点の変位(平衡位置からのずれ)

を/(r)とすると次式が成 り立つ。

″21歩弁=一丁(″)一父翌生

ここで、士はバネ定数で、Яは摩擦定数である。α工〃盟、β=財 辺 としたとき、上式

は

埜 十β望二十グ(r)=0

とあらわされる。ただし、/(0)=1,考
1=0=0と

する。このとき、ラプラス変換を

もちいて/(″)を求めよ。ただし、β2<4αとし、最終結果は次式で定義したのを用い

て、β、の、けで整理せよ。

の
2=α _ I生

4

必要があれば添付のラプラス変換に関する表を用いてよい。



指標表

Al

A2

Bl

B2

1

1

- 1

- 1

2a

1

1

- 1

2a 3の

Z

ゑ

れ ら

/ゑ

Z

厖

(ぁ),(乳 島)

4枚 中の 4枚 目

x2+ノ,メ

(ノーノ,x/j〈杉 ″

σ v

1

1

1

1

1

- 1

1

- 1

1

- 1

- 1

1

Ａｌ

Ａ２

Ｅ

1

1

2

1

- 1

0

3●

４
４
〃
イ
ガ
ゴ

ラプラス変換対応表

1

- 1

0

- 1

1

0

eXp(一 Sχ)f(χ)'χ

1

1

- 1

1

1

- 1

1

- 1

0

1

- 1

0

1

1

2

- 1

- 1

- 2

1

1

- 1

- 1

- 1

1

∞ｒ
ｉ
九

〓χだ〓ＳＦ

/(I) F (S)

1 1/ざ

χ 1/s2

eXp(a万) 1/(S―α)

sin歳 た/(s2+ん
2)

cosえ所 s/(s2キた
2)

eXp(αχ)Sin歳 ん/((ざ一α)2+た
2)

eXp(α労)COSたI (ざ
一α)/((ざ

一α)2+た
2)


