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Abstract

In the simple Hückel’s molecular orbital method of quantum chemistry, the qualitative

electronic structure of the conjugated compounds such as butadiene or benzene is

investigated by calculating the secular equation. The secular equation was extended to

the special determinants, which have interesting properties of trigonometric values such

as sine and cosine. This paper describes the application of the determinants.

2010年7月13日　受理

序　論

量子化学における単純ヒュッケル法は簡単な共役分子の電子状態を定性的に説明すること

ができるので非常によく利用されている。この計算に使われる方法が永年方程式である。こ

の永年方程式は簡単な行列式なので、量子化学を初めて勉強する人は避けて通ることのでき

ない計算である。この論文ではこの行列式から誘導される特殊な行列式が漸化式を作り、ま

た正弦や余弦の値と深い関係を持つことが解ったのでここに報告する。
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