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振動分配関数 
分配関数 (1 つの振動) 
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cf.) 古典分配関数 
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分配関数 (分子の nv 個の振動) 
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回転分配関数 
[直線分子] 
分配関数 
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σ : 回転対称数 
 同種原子が区別できる時、区別される回転配置のうち、 

同種原子が区別できない時には区別できない配置の数 
σ = 2  (H2, O2, N2, CO2) 

= 1  (HCl, NO, N2O) 
 

* 回転対称数は、核スピンの対称性に由来する因子 
[非直線分子] 
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σ = 2  (H2O, SO2) 
= 3  (NH3) 
= 4  (C2H4) 
= 6  (CH3) 
= 12  (CH4) 
= 24  (SF6) 

nisom : (光学)異性体の数 
= 2  (CHFClBr) 

 

   
問題 7.1 
 C2分子 (σ = 2) の 

基底状態 X 1Σg
+ (gelec = 1,ν~  = 1828 cm–1, B = 1.811 cm–1) と 

励起状態 a 3Πu (gelec = 6, ν~  = 1618 cm–1, B = 1.624 cm–1, ΔE = 716.2 cm–1) 

の 298 K, 1000 K における平衡定数 
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並進分配関数 
[一次元並進] 
・長さ l の一次元箱中の分子 (質量 m) の並進運動 
分配関数 
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[三次元並進] 
・lx × ly × lzの箱中の分子 (質量 m) 並進運動 
分配関数 
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単位体積あたりの分配関数 
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[相対並進(三次元)] 
・m → μ (換算質量) 
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