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U  (内部エネルギー)
H  (エンタルピー) 
S  (エントロピー) 
F  (Helmholtz の 

自由エネルギー)
G   (Gibbs の自由 

エネルギー) 
 

平衡定数 
G º = –RT ln Kp 

熱力学関数 

 
(ある温度における)

分子の 
統計熱力学的な 
器の大きさ 

 

分配関数

振動運動 

  
回転運動 

  
電子状態 

  

エネルギー 

 H2

H+H

E

 
並進運動 

  

電子スピン, 軌道角運動量 

     

双極子モーメント, 分極率 

   

 

  (誘電率) 
n  (屈折率) 
    (粘性) 
    (磁化率) 
  ... 

物性

分子定数 

ミクロ マクロ

分子構造 
と分光学 

分子統計熱力学 

分子間相互作用 

99..11  99..22

CO (2 Torr, 296 K, l = 10 cm, resolution 0.8 cm –1)
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Boltzmann J-distribution
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スペクトルの回転線強度比 (= 回転分布)

回転多重度

ボルツマン分布 
 (縮退のない場合) 

回転分布

gJ = 1

gJ = 3

gJ = 5

CO の振動回転準位分布 99..33  

分子内準位分布と化学平衡 99..44
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