


永年方程式を作って実際に解いてみよう。

今回用いるヤコビ法は、λを右辺へ移項すること、行列が対称的であること

から入力が簡略化できる。例えばベンゼンの場合、

 benzene 題目文字列

       6       6 AO
の数、電子の数

  .0000000010 ループ脱出のしきい値

  .00 ここから永年方程式の行列

 1.00 .00 　（データは整数でも可）

  .00 1.00  .00
  .00  .00 1.00  .00
  .00  .00  .00 1.00  .00
 1.00  .00  .00  .00 1.00  .00

となる。

1,3,5-ヘキサトリエン、ナフタレン、ナフタレンアニオン、アントラセン、

ピレン、ペリレン、アズレン、ベンジルラジカル、ベンジルカチオン、フ

ラーレン[60]
などの入力データを作成せよ。プログラムを走らせてみよ。

番号付けは任意でよいが、わかりやすいのがよいだろう。

-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　-　
右は以下のサイトで各自実行できます。平野研森浩太郎氏、椿章悟氏に感謝

http://www.firefly.pc.uec.ac.jp/huckel/huckel.php
ただし、ファイル入出力のルーチンにバグがあります。コピペでどうぞ。
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