
生物量子化学概論　小試験問題

問題．次の各文章の四角内に最も良く当てはまる語句または式を答えなさい（各２点）。
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・ディラックが発明した記法によれば、電子銃ｓと可動検出器ｘからなる理想的実験における確率

　振幅は、 ＜電子がｘに到達する｜電子がｓを出る＞ のように表される。このことをより簡潔に

　表記した例は、＜ｘ｜ｓ＞ となる。

・関数 ｆ に作用してこれを別の関数 ｇ に変える働きをもつものを演算子と呼ぶ。演算子をＡと

　して、このことを式で表すとｇ＝Ａｆになる。ここでａを定数として Ａｆ＝ａｆ の関係が成り

　立つときには、ａのことをＡの固有値、ｆのことをＡの固有値を与える固有関数と呼ぶ。ここで

　とくにＡがエルミート演算子の場合にはａは 実数 である。

・２つの演算子ＡとＢの間に、ＡＢーＢＡ＝０　の関係式が成り立つとき、ＡとＢは交換可能で

　あるという。

・ih　 = Hψは 量子的粒子の 運動 を記述する基本方程式であり一般に シュレーディンガー

　方程式と呼ばれている。ψは波動関数または確率振幅と呼ばれるものであり、ψは時間と位置の

　関数である。一方、H は ハミルトニアン と呼ばれるものであり、注目する系を支配する力学的

　エネルギーを表すものである。

・スピン量子数が１/２の単一核（たとえば水素核）のＮＭＲの基本状態はパウリの スピン 行列

　　　　

・実際のＮＭＲの観測量＜F＞は、ある量子的状態について観測可能な量（オブザーバブル）を表す

　　行列を F 、その状態が観測される割合を表す行列をρとして、＜F＞= Tr Fρという式により

　計算することができる。この式には 対角和 を表す記号が使われている。水素の単一核について

　はFとしてパウリの スピン  行列を用いることができる。ρは一般に 密度  行列と呼ばれている。　
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　と呼ばれるシグマ行列　σx、σy、σz を使って表される。これらσx、σy、σz を行列式で表すと、　

                             　、　　　　　　　　　、　　　　　　　　　　となる。この３つの行列及び

　単位行列 E を用いて実際のＮＭＲの観測量を計算することができる。
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