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1 初 め に 重 な り積 分 表 示 プ ロ グ ラ ム

わ れ わ れ は 前 回 、 Truc BASICが 主 に NECの BASICと ,2P原 子軌道どうしの重なり積分

ど の よ う に 違 う の か に つ い て 報 告 し た
1〕

。 今 回 は Truc   OPT10N NOLETSET MODE ・TEXT・

BASICの 適 用 例 と し て 、 分 子 軌 道 の う ち 拡 張 ヒ ュ ッ ケ ル 法   DIW s(12,151)v■
vu(5),dait(12)nu,,(12)

に よ る 分 子 1'I道 計 算 プ ロ グ ラ               b°
h「「i S29772

ム と 、 重 な り積 分 を 表 示 す               !ポ

~ア 半径

FOR I・ l T0 5

るプログラムのTrue BASIC′＼の変換について報告する。    READ wHyu(1)NEXr i

DATA 1 3. 1 625. 1 95.2 2TS 2 60   ! ‖CNOF

2.五 な り積 分 の 表 示                I DArA・ 2,σ (C)-2'o(C)― ―――――-1・  . 221
DATA ・2,σ  (C)-2P σ(N)― ―――――- 2・ 231
DATA ・2P σ(C)-2,σ (0)― ―――――- 3・ 211

2つ の 原 子 軌 道 (AO)の 間 の 重 な り積 分 は 分 子 印t道 法   DATA・
2P π(C)-2P π(C)一一一一-4・

. 222
DATA'2,π (C)2,π (N) 一  S・  .

に お い て 重 要 で あ る 。 こ こ で は ス レ ー タ ー 型 の 原 子 軌 道               23.2DATA・ 2P π(C)-2P π(0)―――一一――S'

を 使 用 す る 。                                  242
DATA・ 2P o(N)-2,o(N)一 ～―― T 331
DATA ・2P σ (N)-2P o (0)一 一―一――- 8・

ス レー タ ー 型 の 原 子 軌 道 を                           311表 す に は μ =Z・ /nの 値 が 必   DATA・
2P σ(0)2P σ(0)―

 -9・ 141
DATA・ 2P T(N)-2P r(D― ―一―一―-10・  ,

要 で あ る 。 た だ し Z・ |ま 有 効 核 電 rlFを 示 す 。                     332DATA・ 2,「 (N)2P π tll)  ‖・ .

表 示 す る の は 、 C,N,0                           312, F原 子 の 2pA Oの ‖Wの 重   DATA・
2,π (0)-2P π(0)一 ――一-12・ 142

な り積 分 で あ る 。
FOR pntt・ , T0 12

2p σ結 合 と 2p π 結 合 で は 計                C°

unl・ 0

算 式 が 次 の よ う に 異 な る
2)。 READ dall(patけ ,310口 1、 atom2

σ結 合  (1/16)α
4/zβ l/″                                h°

usiki

(AOBを +Aゼ (BO+B4)~A4B2)   FOR:奮
I T0 2 6 STEP 0 01

π結 合  (1/32)o1/ゼ β `/? (A。 (B″ ― BI)一 Az(Bc― B4)     
「「:=「 /b° h「「

a=!mvu(atonl)lfff

+A4(BO~Bz)) 6・、myu(atom2)trff

p・ 51(aib)

q・  51(a―b)

2つ の 原 子 が 同 -4E類 で あ る か ど う か で 、 80,B2,B4     aO■
CXp(p)/p

の 値 が 異 な る 。                         al・

aO+10/p

n2・ 30+2in1/p

変 数 a10mi、 alom2に は 原 子 の fI類 を 示 す 数 字 が 読 み 込      a3・
a013,R2/P

al・ nO+14n3/P

ま れ 、 変 数 housikiに は σ結 合 で は 1、  κ結 合 で は 2の 数      IF atomI◇
ato瑯21‖EN

字 が 読 み 込 ま れ る 。                       gl―

cxp(q)/q

g2・ exp(q)/q

bO・ gi ttg2

グ ラ フ ィ ッ ク に つ い て は SET WINDOWで 縦 方 向 の 正 の bl・ gI― g2+bO/q

向 き を 下 か ら 上 に 設 定 し て い る 。 な お colo「 8で は 色 が      b2・
gIIg212'b1/Q

見 に く い た め color i3に 変                   b3・

F―g2,3ib2/q

更 し た 。 bl・ gIIgzIItb3/q

原 子 間 距 離 の 変 化 に 対 す る

ELSE  I同 じ種類の原子‖j

重 な り積 分 の 値 を 計 算 し て               
の場合

bO・ 2

配 列 sに 代 入 し て お き 、 重 な り積 分 の 値 を 画 面 に 表 示 す       bi・
0

る よ う に した 。                        b2・

2/8

b3・ 0

bl・  1

True BASICは PC98上 の window95で 実 行 す る こ と は じドD IF

で き る が 、 完 全 に は 対 応 し て い な い の で 、 画 面 上 の 図 を      SELECT CASE housiki

他 の 画 面 に 貼 り付 け る こ と は                  CASE I Iσ

―oの場合

で き な い 。
s(patl,counl)・ (1/16)Isqf((お b)3)|(allb21aZt(bO+わ 1)― a01b2)

な お 2sと 、 H原 子 の ls                 CASE 2 1π
―πの場合

と の 重 な り積 分 に つ い て も 、 s(pati cotjnけ =(1/32)tsql((n4b)5)I(1● (hO一 b2)IR21(一 bOfbl)In0

さ ら に 計 算 式
ゼ)を

追 加 す れ ば 同 じ よ う に 表 す こ と が で き   i(b2bl))
CND SELECT

る 。
NEXT f

NEXT patt
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PRINT・ どの組み合わせですか '

FOR I=1 lo 12

PRINT daiS(1)

NEXt i

INPUT PROMPT ・HOW MANY PATTERNS ?・ :IInれ y

FOR i・ l TO ltany

PRINT ・ (・ :i:・ )・
・

:

IN'VT nu■ (1)

NEXT i

CI EAR

SET ttODE 'CRAP‖ ICS・

SET COLOR 15

SI,T ttlttDOW 0 9.2 57 -0 0, O SS

PLOT l,0 33:l・ -0 1

PL01 0 90 0:2 55,0

FOR y=O T0 0 55 STEP 0 02

PLOr i y:l oo5 y

NEXT y

FOR x・ l T0 2 55 STEP O I

PLOT x 01x.0 005

N,XT x

FOR ym・ O T0 0 5 STEP O I

RCAD Yt

PしOT TEXT  A1 0 92 yni0 01: y`

PしOF l,ymi1 015 yロ

NEXT ym

DATA 0 0,0 1 0 2, 0 3 0 1 0 5

FOR xII・ l T0 2 5 STC, 0 5

READ xl

PしOT TEXT  At xII -0 03: xl

PしOT xm.0:xm o o12

NEXT xm

Dヽ TA 1 0 1 5 2 0 2 5

FOR I・ 1 10 naly

j・ num(1)

IF j・ 8 then ,C二 13  else iC・ j

Sじ T COLOR ,c

SET CURSOR il1 50

'RINT J]it(j)
counl・ 0

rOR I・ l T0 2 5 STEP 0 01

P10T rs(j cOunl)

NEXT 「

NeXT i

じND

3 拡張 ヒェッケル法 (EHMO法 )の 概要

拡張 ヒュ ッヶル法 は、 π電子系 につ いて成功 を収めた

ヒュ ッケルの方法 を σ電子 を含む系 に拡張 して適用 した

もので、すべての原子価電子 (o電 子、 π電子、および

n電 子)の 状態 を統 一的 に取 り扱える。 これ は、R Hoff

manmに よ って広 く有機化合物や金属錯体な どの問題 に応

用 されて成功 を収め、軌道対称性の保存則 を導 くための

有力な理論的武器 となった ことで知 られて いる。

計算機 の高速化 によ り、 Ab― initio法 を含 めた SCF―

MO法 が手軽 に利用で きるよ うにな った現 在では、拡張

ヒュ ッケル法が用 い られ る機 会 も少な くな って きて いる。

しか し、原子間の積分の評価 に必 要 とされ るのはそれぞ

れ の原子パ ラメー タだけで あるため、対 象原子種 を増や

して もパ ラメー タの数が膨大 にな らず、パ ラメー タの値

を決定 しやす いという点か ら、金属 釘1体 の計算な どに利

用 されて いる。

拡 張 ヒュ ッヶル法は、単純 ヒュ ッケル法 とは異な り,

非隣接W[道 間の 1ヽ互 作用 を考 慮 にいれた結米 、他 子‖〕41

互作用 をあ らわ に考慮 しな いため、分子構造 の安定性 の

議論 に際 しては注意が必要で あるが、異性体な どの分子

の立体的な相違 に基づ くィエネル ギー 差 を求 める ことがで

きる。 また、 この方法 は重な り積分 を無視 しな いので、

よ り正 しい波動関数の分布 を与える とい う待 色が ある。

以下簡単 にそのあ らま しを説明す る。 通常の LCAO
一MO法 と同様 に,基底 関数 と して は、外 殺電子 の原子

軌道 の一次結合 を とり、分子軌道 ψ lを 原 子軌道 ゆ rの 一

次結 合で表わす。

ψ i=Σ Cifo` (1)

これ を,ハ ミル トニ ア ンを一電子ハ ミル トニ ア ンの和

で表わ した Schrё dingerの 波動方程式 に代 入す る と、変分

法 によ り解 くべ き永年方程式 は,以 下の よ うにな る。

IHI、 一 Sf、 cl = 0      (2)

重な り積分 Sf、 の値はStaler型 原子 印t道 を用 いて 計算す

る。

積分パ ラメー タの値 は、実験 値や理論 式 に基づ いて 系

統 的 に定める。 クー ロン積分Hr.は 原 子 IJl道 のイオ ン化 ポ

テ ンシャルの値 Ifか ら次式で求 め る。

Hff=-1

また共鳴積分 は、通常次のよ うなVoitsberg― Relmho H

z近 似 による式で評価 され る。

H′ 、こ 券K× Sf、 (Hfr tt H、 、)  (4)
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H行 列 の固有値 と固有ベ ク トルがその まま分子 lJl道 の

エネルギー と係数 に対応 して いな いため、永年方程式 を

解 く手続 きはや や複雑 になるが、 SCFの 繰 り返 し計算

が必 要でないため計算時間は短 くて済む ことにな る。

ここで永年方程式 を解 く手順 を説明す る と

HC=SCc               (5)

(な お Sが 単位行列 の場合は単純 ヒュ ッケル 法 となる )。

S tH C=Cこ とな り、 S IHを 対 角化すれ ば、固有値

と固有ベ ク トルがそ のまま分子りt道 のエ ネルギー と係数

にな る。 しか し S tと Hと は対称行列で あるが、そ の積

S IHが対称行列 にな らな いため に以下 のよ うに行 う。

Sを 対 角化 して、固有値行列 (固 有値 を対 角要素 とす

る行列 )を M、 固有ベ ク トル を要素 とす る行列 をVと す

る。

SV=VM よ り  S=VMV I      (6)

(6)式 を (6)式 に代入 して

HC=Vヽ IV iCC              (7)

両辺 の左か らM1/″ VI、 右 か らC~lVM 1/Zを か ける。

M~1/2V HVM~1/?=M1/2v― iccC IVM~1/ゼ
(8)

ここで

A=M1/2Vコ HVM 1/2 、W=M1/2v lc とす

れば (8)式 は A=WcW iと な る。

つ ま り、 Aの 固有 値はエネルギー に対応す る ことになる。

しか も行列 Vの 転置行列
tVは VIと 等 しいので、行列 A

は対称行列で ある。

また係数 を要素 とする行列 C=VM 1/2Wと 表せ る。

全電子 エネルギー (eV)は 軌道エネルギー etの 和 とな る。

E=2Σ 〔

Atomic population M iと 原子核の電荷との差が、そ

の原子の正味の電荷 Net chargeと なる。

4.拡 張 ヒュッケル法ブ ログラムの概要

プログラムの変 換は菊池
2'に

よ るFORTRANプ ログ ラムに

基づ いて行 った。 ただ し、Truc BASICの プ ログラムで は

行番号は使用せず、golo文 も使用 して いな い。

プ ログラムは外 部サ ブルーチ ンを用 いて行 い、結果 を

フ ァイル に書 き出す よ うに した。 メイ ンと外部サ ブルー

チ ン、 また外部サ ブルーチ ンの間で もフ ァイル を共通 に

使用す るために引数に 11を 用 いて いる。

配列の大 きさの変更 につ いて は、初め の設定 よ り大 き

くして も問題はな いので、最初 に設定す る配列 の大 き さ

を小 さ くした。

対 角化 には菊池
を
'と 同 じよ うに JACOBI法 を用 いた。

取 り扱 える原子 はH,C,N,0, Fで ある。

A=M1/2V HVM Iか  の計算 プ ログラム

MAT v:=trn(V)   Vの 転 置行列

MAT a = sdiaglvI

MAT a = alh

HAT a = alv

MAT a = alsdiag

c=vM 1/2w  の計算 プ ログ ラム

MAT c = vキ sdiag

MAT c = c4v

行列 sdiagは 対角要素のみか らな り、 1次 元の配列 と

して も取 り扱 える。 しか し MAT命 令 で は本来 の 2次 元

で の取 り扱いになるため にメモ リの無駄 遣 いにはな って

いる。MAT命 令 を用 いる ことによ って行列 演算 が上記 の

よ うに前単に記述で き、わか りやす い ことがわか る。

MAT PRINT USING文 で は数値 ごとに改行 され るので、

PRINT USING文 を代わ りに使用 して いる。

分子名、原子数、電子数、原子 の種類、 、卜・ Z座 標 は

ファイルか ら読み込 む。MAT IヽPUT文 を用 いて入 力す る原

子 の種類、座標 のデー タは 1行 でな けれ ば いけな い。 な

お変数 Flagに 2を 代入す′れ ば文献・
)で の入 力方 法 もで き

る。 この入 力方法では各原子 ごとにデー タ入力の方式が

3通 りある。

入 力方法 1は 座標 を読み込 ませ る。

入 力方法 2は 3個 の参 照原子 と長 さ と 2種 類の角度か
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ら座標 を計算す る。

人力方法 3は か照原子 と座標 の値が同 じ (あ るは符号

を変 えた もの)こ とを利用す る。

読 み 込 み フ ァイ ル の 例 (メ タ ノー ル )

6.14      !原 子数 と電子数

2.4.1,1,1,1  !原 子 の種類

2       !flagの 値

I        !入 力方法 1

0,0,0     !座 標

I

1 4300,0, 0

2       !入 力方法 2

1,2,I     !座 標決定のための原子 の番号

109,1095,0  !長 さ、結合角、ね じれ角

2

-1,2,I

1 09, 109 5, 120

3       !入 力方法 3

4       !参 照原子

1.2,3     !X,Y, Z座 標

2

3,1,2

0 96.110,180

実行結米 の確認 は文献
!'い 1】 S,ヽ 〕

で行 った。

ここで注意 しな くては いけな いのは、 イオ ン化 ポテ ン

シャルの値 の進 いで ある。 文献
Z〕 4)う )は

同 じtと を使用 し

ている。 しか し文献
‖ 〕`F〕

では前者 と別 の他を使用 して

いる。 プ ログラム にお いて、イオ ン化 ポテ ンシャル を読

み込 むデー タ文 に前者の値 には'古 いデー タ"、 後者 の値

には'新 しいデー タ"と 注釈 をつけて いる。

先ほ ど述 べた ス レー ター型の原子軌道 を表す μの値の

進 い (Hと F原 子 )に も注意 しな くてはいけない。 この

場合 もプログラム において、読み込み のデー タ文 に注釈

をつけて いる。

文献
1)で

はポー ア半径 の値 と して0529167が 用 い られ

て いたが、今 回は、現在使われて いる0529772を 使用 し

た。

文献
〕1を

参考 に して、Ab■ nitioヽIO法 と同 じよ うな

出力方式に した。

今後の改良点 と しては、結果のグ ラフィック表示、汎

月1性 のあるサ ブル ーチ ンをライ ブラ リにす る こと、文献

7)の
プ ログラム を参考 に して 3d原 子軌道 まで取 り扱 え

るよ うに し、 SCC機 能 を持たせ る ことが考 え られ る。

5.ま とめ

重な り積分 と拡張 ヒュ ッケル法のプ ログ ラム を True

BASICへ 変換 した。行番号、 goto文 は使用せずに構造化 ブ

ログ ラムの作成 を行 った。 サ プルーチ ンは外部サ ブルー

チ ンだ け を使用 した。 この結果、 MAT文 を使用すれ ば行

列演算が簡潔 に表現で きる ことがわか った。

さ らに重な り積分の原子 問距離 による変化 を画面 上 に

容易に表示す る ことができるよ うになった。

単純 ヒュ ッケル法 と違 って、拡張 ヒュ ッケル法では全

ての共鳴積分 と重な`り 積分 とを考慮 して いる。 したが つ

て拡張 ヒュ ッケル法は定性的 な面で MOの 教育 に有効

である と考 え られ る。
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拡 張 ヒュ ッケ ル 法

!拡 張ヒュッケル分子●l道法  EX“州DED‖ UCヽ じしHO ME■ lt D

l 1996/8/19 ファイル から データを読み込む

0,T10N NOLET

DIM ni(10) n2(10) sato躙 (10).co(10.3).「 (10 10).s(10. 10).b(10 10)

DIM v(10 10).vI(10,10).h(10,10).1(1010).w(10,10).c(10110),「 cop(10 10)

DIM aoし,(10 10),abp(10 10)s01ag(10 10),「 diag(10,10)p。 lc(5 5)c(10 10)

DIM vltッu(5) lcaop(10 10)

CLEAR
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INPUT proIIpt・ File nalte・
・ :fi3

1 書きIIIし ファイル

0'EN III NttЧ E・ D:Ych・  と f13 1 ・ TRU・  CREATE AE10L臥 ORC TEXT ACCESS OUTIN

ESS OUTIN

ERASE '1

! 読み‖Iし ファイル

0,EN:2:NAME・ 8・ &fI`と 'TRU・ CREATC NEHOLD.ORC TEメ T ACCESS OUTIN

S OUTIN

MAT READ pOte           !イ オン化ボテンシャルの読み込み

DAIA-1300   0  0   0  o

分子軌道プログラムのTrue BASICへ の移植

HAT REDIH h(nao nao)

MAT REDIW sdiag(nao,nao)

XAT REDlH c(nao naO)

HAT REDIM ▼(naci nac)

HAT REDlM s(180.n30)

HAT REDItt b(nao,nao)

FOR i・ I TO naloぃ

FOR j=i TO naiom

「(11,)・ sqr((co(I I)― co(, 1)) 21(co(i 2)―co(, 2))2+(co(1 3)― co(,

3))2)

「(,i)=「 (1,j)

N8XT ,

NEXr i

CAし t owiap(nao nl()n2().saromO、 c。 ().(,)s(,)vmyu())

'RINT ,1:                  

｀

PRINT :I: ・EXTENDED HUCК EL MO METHOD・

PRINT II: ・ INPUT DATA・

PRINT III'原 子教=・ inatom'電 子数=・ nelec

FOR I・ I TO natoコ

PRINT ,li saton(i):

NEXT i

PRINT :1:

PRINT!1:・ 座標(Coordinate)・

TRINl ll:・   X    Y    Z・
FOR i・ I TO nato田

FOR j・ l T0 3

PRINT !l USINC・ ―,1 :III・ : co(1 ,):

NeXT ,

PRINT :I:

NEXT i

l'RINT

PRINT  ・EXTENDED HUCKEし  HO XET110D・

PRIド T  ・ INPUT DATA・

PRINl ・原子数=・ inBIom・ 電子致・・
inelec

FOR i=I TO naloH

PRINT  salolt(1):

NEXf i

PRINT

PRINT ・座標 (Coo「 din3te)・

PRINT  ・     X        Y        2・

FOR I・ 1 10 nalolt

FOR ,=I T0 3

PRINT USINC・ -11 1111・ : co(i.j)〔

NEXT ,

PRINT

NEXT i

PRINT ,1:

PRINT:I:・ 尿予問距離 (ハ lomic Distancc)・

PRINT :1:

CAと しwIIIc2(naloII「 (.).11)

!H行列を求める

FOR I=I TO nao

FOR j=i 10 nao

ntiinl(i)

nij・ nt(j)

n31・ s at olt(12(1)) ,

n3,=sa t olt(12(j))

IF i=, T‖ CN

h(i i)=potc(n31.nli)

ELSE

h(1,,)・ 87SIs(1.,)|(p01C(n3i nli),pote(n3i nl,))

れ(, i)=h(i,,)

END IF

NEXT ,

NEXT l

PRINT :1:

DATA   O -2140,一 ‖ 40-‖ 40-‖ 40

!DATA     O -21 43 -11 12 -11 12 -11 12

DATA     O  -26 0  -13 4  -13 1  -13 4

l DATA    O  -27 50 -14 19 -11 19 -11 19

DATA     O  -32 30 -11 80 -11 80 -11 80

lDATA    O  -35 30,-17 76 -17 76 -17 TS

DATA     O ,-10 0  -18 1  -18 1  -18 1

!炭素の新しいデータ

!決業の古いデータ

!窒素の新しいデータ

!室素の古いデータ

!酸 素の新しいデータ

I陵 素の古いデータ

!フ ッ素のデータ

FOR i=I T0 6

READ w口yu(1) !ヒ ュッケルバラメータ

NEXT i

DATA 1 3. 1 625 1 95 2 276 2 125

lDATA 1 0 1 62S 1 95 2 275 2 60  1古 いデータ

INPUT,2:n‖ o罰 nclcc      !原 子教 と 電子教

!配 列の大きさの再定義

HAT REDIM satogt(■ atom)

MAT R101H co(nalom 3)

MAT REDlH 「(1lalon nalom)

MAT REDIIf abp(11ュ Iom nllom)

MAT REDIM reop(natom nalom)

XAT REDlM nI(natoltll)

MAT REDIM n2(natoltll)

MAF INPUT 12:satom        !原子の種類

INPUT 12:IIg

SeLECT CASC rig

CASE I

NAT lドPUT '2:co      !座 標の読み込み

CAS1 2

CAし L calxy21lato口 co 12)  !座 標の計算

CND SEしECt

nOccinclec/2

index・ 0

FOR I・ I TO natom

SEし E℃ T CASe satOm(1)

CASE I ,水 素原子の場合

nl(i li(Icx)・ 1

112(lndcx)・ i

CASE ELSE          I水 素原子以外の場合

FOR j・ I T0 1

index・ indcxll

nl(index)=j11

n2(lndex)・ i

ドEXT ,

END SELECT

NEXT i

nao=index             !原 子軌道の数

!配 州の大きさのlll定 義

MAT Rじ DIM oob,(〔iBo n30)

MAT RCDIM Icao,(naoi nao)

MAT RCDIM v(nao ndo)

ItAT Rじ 1)IM vt(litno nao)

MAT REDIM a(1130 1iBO)
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PRINT‖ ギ‖UCК CLコatrix・ f,o,(,,i)=reop(1,1)
CALL▼「1le2(nac h(、 ).出 ) abい (1 1)・ abp(1,,)
PRIWr JI: DND IF
PRI‖T‖ :・ 重なり積分 s(0ヤ eria,inttgraけ・                     NEXT,
CALL口「ile2(ndo.s().:1)                           NEXT l
MAr b・ s !全 電子エネルギーを求める
!重 なり積分行列sの対角化と固有ペクトルv                    FOR I・ l TO nOcc

CALL diag(b()v(,).nao,Si c-3) iolil=lotalキ 21a(1,1)

NEXT ,

FOR I=I TO nao PRINT [1:
IF b(1, 1)(0 1‖ EN PRINT '1: ・ Rcduced Overla, P,pulalion 田1lriX・

PRINT ・ INSOしU3LE・ CALL口「■92(naloL reop().,1)
STO,                                                                             I

END IF CAし と w「 1111(nao d( ),c(1),11)
sding(1. ,)=1 0/sql(b(1 1))                                                  ,RINF tf:

NEXT i PRINT ll: ・ AO and AO bond populaliofl ・

CALL vrit。 2(nao,aob,()`:け
HAT vt=trn(V〉          !vの 転置行列                PRINT‖ i

HAT ai`diag,vl                                   ,RINT:I:・ A10Hic and AroBic BOnd P,puin tioII・

‖AT a t ith
CAと し 口rite2(nalo躙  るbp(.).11)

MAT a = atv PRINI II:
HAT a= atsdiag                                                                   PRINT :1: ・ lotat energy ・  ・

:

!行 列Aの対rrl化 と 岡イベクトル髯                       PRINT ll:Iolal
CALL diag(ね (.).Vt),nao 5 E-7)                          PRINT:l:
!係数行列Cの 計算 PRINT ll: ・    aloE        charte          llet charge   Ⅲ

MAT c=visdiag                                 FOR i・ 1 lo natoH
MAT c ・  ctw SELECT cASE slloコ (I)

CALL rcag(a(,),c()na。)                             cASE I
!Ao and A0 8ond Populationの 計算                            H。 ,II=・  H・

田RI=I To nao nodensi=I
FO点 j=i To nac                                 cASと

を
IF i=j TIIEN                                     田0'11=・  c・

'OR k=I TO nocc
nodensi=H

FOR I=I To nao                                                   cASE 3

aobp(11)・ aobp(Ii)121c(1,k)ic(lk),`(i,1)             ■。,IB・
・  N・

NEXT I noden、 1・ S

rcao,(i, i)・「caop(I I)121c`, k)lc(l k)                                cASE 4

NEXT k                                                                        コ。,il=・   0'
Eと SE nOdonsi・ 6

FOR k=1 10 nocc                                                           cASE 5

aoし ,(1,)・ aobp(ij)H■ (1.k),c(,,k)Is● 1)               ぃ。,il=・  F・

reaop(1.j)=「 980p(1,)+4ic(I.k),c(ik)is(1,)             nodensi・ ?

NEXT k END SELECF

aobp(11)・ aobp(1,,)                          PRINT BI:■ ・・ 'imo,it.abp(i,nOdensI一 abp(Ii)
reaop(,,1)=reaop(i j)                                            NEXT i

CND IF ,RINF ,1:

NEXT ,                                                                 cLOSじ  ,I

NEXT I END
:Atonic nnd Atomic 8ond Populalionの 計算                   I
FOR I・ I TO nalo顔 SUB owiap(naoi nl().n2(),`ato□ O co(),「 (.)`(.)v■ yu O,

FOR j=i TO n]ioB                                ! grな り積分
IF i=,T‖EN                                  boh「 「=0629772

FOR k=I To nao                                                            FOR I=1 10 11ao

IF n2(()Fi rHEヽ S(1')=!         !対 角項を1にする
abp(li)=abp(il)|▲ obぃ (kk)                      FOR,=i+l TO naO
reop(hi)=「 Oop(il)lreaop(に k)                   ,F n2(1)◇ n2(,)THEド

Eヽ D IF IF nl(1)〉 nl(1) IHEヽ

NEXT k nia・nI(,)

,tS, nib=nI(1)

FOR X・ I TO nao n2a=n2(,)
FOR I・ l TO nao                                                                     n'bin2(iう

IF h2(氏 )・ I AWD■2(1)=,引 にⅢ abp(1,)Fabp(1,,)+aobp(k           tLSE
I〉 nta=nl(ェ )

NEXT l nib=れ ,(,)

NじXT k n2a=n2(1)

「Cop(i j)・ abp(i j)                                                                     、2b.12(,)
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END IF

■3nisato日 (n2a)

Ⅲ3bisatoH(■
'b)a=vぃ フ迪(n3a)1「 (■ 2a n2b)/し ohrr

biVmyu(■ 3b)'「 (h2a n2b)/bohrr

pi 54(alb)

q=,|(aib)

aO・ c、 ol← p)/p

色I=40+aO/p

a2・ a012'a1/p

む3ととO13ta2ん

■4■亀0ヤ4143/p

IF n3a◇ n3b■にN

El~OXp(-91/q
g2・ cxp lQ)/q

bOigI+g2

bl=gi―g21bO/q

b2tgl+g2121も 1/q

b3・ 81~g213'b2/q

b4・ gl十 g241t,3/q

じiss       I同 じ種類の原子W
bO・ 2

1,1・ 0

b2・ 2/3

b8工 0

bHi u

ENDI IF

SEl′ECT C^SE nia

CASE I            I  I s

SEI′ ECT CASE nlb

CASじ  1         l IS-ls

S(1 ,)・ -25,Sqf((atb) 3)t(a21bOra04b2)

s(,i)iS(1.,)

CASE 2        ! Is-2s

xlと _(c。
(れ ,3.nia■ 2)一co(12b nia-2')'(Co(n,a nib‐ 2),C

o tl12bれ lb-2))/(r(■ 2ai n21)‐ 2)

s('.j)・XII(sigⅢ alド ai〉

S(,111)・ S(1,,)

END IF

END SeLECT

Et開         !同 一原子内

s(1,j)=0

s(1,1)=s(1, ,)

E‖0 1F

NEXT ,

WEXt i

EHD SU8

けACOBI WETHOD(subrourino pr。 811ranj

SUB diag(1(),C(,)ぃ.む ,

FOR I=1 10コ

FOR卜 l TO n

IF i=j THE“

o(li,)=I

EtSC

c(i j)=0

はND lド

NEェ T ,

NEXT I

Dll

imx=abs(1(21),

FOR I=2 τO n

‖ =i-1

FOR ,=l T0 11

1F flbs(a(i ,)'〉 tnda卜  rllEN

Il,ax=IⅢ s(1● ,1))

EAけ IF

ド猷T,

s(lj)■ 972168Blsq「 (a｀ 3'b3)t(aSibO― a2'H― aⅢⅢ2+       NEXr i
!r amaIく =d■にN EXlT Xl

sH卜0 1ta"nx

FOR j=2 10 n

j卜
,一 I

FOR kと I TO jl

IF abS(a(j,k))〉 snI TIIEN

S(11)=S(i.1)                             akェ ・コ(kよ )

END SEしECT                                                               a,I=ユ (1 ')

CASE 2      12s                               lanb=(a,卜 akk)イ (24a lk,'))

SELECt CASE市 lb                                IF IEnb〉 0 11lEN

CAS, 2       12s・ 2s                                                        in・ lanb十 sklf(ltianb‐ 2)

s(ij)=020B3331Sq「 ((atb)Sl l(a4,bO‐ 2ta21621aO'も             ことSt

4)                                                    1コ ユ1な hb‐ Scr(‖ Ianb‐ 2)

st,iう =s(1,)                            END IF
CASE 31 1,S    IZS-2p                                                     tS・ 1/,qr(1+In‐ 2)

たI=(to(■ 2a nlb-2)― lo(n2bi nib-2))/「 (「2a n2b)                           0■・ C,IIn

S(1 ',・1 08691411xllsOr((alb)‐ S)|(‐ allbl+a31(bO― も                       FOR I・ l TO n

2)!a,1(bド b3)+811(ib2士 bl)一aO'Ⅲ31                                   rl・ k THEN

S(,i)・ Sti l)

CASE 3,1 3    1ls,2p

x卜 (co(Ⅲ 2a nlb乾 )― lo(れ 21 mlし -2))rr(n2a、 n2b)

●(ij)・ 1231xllsq:(n31b‐ 5)1←B3'br,42ibOlattj3-

a(kk)=akktts 2子 と(,kJ 12:intcsia,,ISⅢ 2s(,i)・ s ti,,)

いSE ELSC                                      a(1,j)takKra,I― a(kょ )

s(,,)is(1,)                              ELSE IF l◇,1‖にヽ

ak卜a(kI)
EヽD SaLECr

CASE 3.1 5                                                                                 と
'1=a('.1)slgmat O12.Stsq「 ((atb),)|← allb21a21(bO十 b4)コ0,b2)                 と(kけ =akllcsfai lisn

pa卜 .031231sqT((■ lbj‐ 3)|(a“ (bOれ 211121← b01bl)ia04(b                  O(j.1)・ a‖ ic,akl'Sn

a(1,k)■a(kけ

IF nlFnib刊 佗N  !p軌道の種類が同じ                       る(1,')=a(1:1)

xl=((じ 6(n2B,nlb-2)一 co(n2b nlb-2))/1(12a,「 2b))2                END IF
s(i j)=― sigmalxllpai,(1-11)                                            NEXT I

`(j. i)=s(i,,)                                                              4(1.k)ra(1,k)i(ts ,一
sn 2)+(a,,‐ lkk)|lntCS

etSE     !p軸連の種類が異なる                     0(に ,)=打 ('k)

2=b4))
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'OR i・

I TO n

Cil主 (1.1)

cik=。 (i― x).

c(1.,)=ci,Icsfik,sn

暉(1,k)=cijlln4tlk,c,

WEXT I

END lF

N8XT に

鵬XT,
1009■ は,II▲甲ax←o

ENp su8.

I

!― REARRANGEHENT OF HArttI

sJb reagに 4),c(),n)
FOR I=: rO n

FOR k‐ l TO n

tF e(卜 kl〉 W(1,)TREN
ィ中(11)

,|(1.1う・ ,(k,k,

oに 0・ v

FOR 〕=l TO 市

y〒C(,.:メ

c(,,,・ C(,,kl

c(,,け科

NEXT,

END IF

HEXl kl

‖BXT i

END`ul

!ユ RIHTI“ じOF 10謝 ERti8S蕊 b LCAO tO研 HCにWS
制B'「 1に 1(■ 01)。 こ),4)

'RINT,IIPRI W`1:・ o中 IIal EⅢ CrgitS and lttt Co,f“ ci,11ド・

PRIN1 11:

indcx‐ (甲
-1)/1Sキ

1

POR卜 I TO,IIdex

,1と Ist(i‐ Iう +I

12=15ti

t=市 (19 11隠 N i】 =正

F01俸 11 lo 12

PRIW l,.USIド C'‐ il,■ ,1・ :eFi.Oi

ドEXT(

'RINT II:1勲【j=I TO n

FOR k=,l F0 12

PRINT ll!usI単・‐

'11''11':●
0.ゆ i

配式rk
ljRINT■ :

NEXT,

NEXt i

END SUB

I PRIWINC,F HATRIX

SUB Ifilc2t4■ 1).11)

,ぃ deヽ■ln― ,/1SH

'OX l・

l TC- lhむ o■

'RI‖

I II:

il・lSt(1-1)41

:′■154,

1,Ⅲ <i,THEN i2・ ■

Fol,引 TO■

FO■ に|,l TC i'

IRlヽ T,1.uSIヽ じ・‐

".,■
IIati.kJ:

NEH【

'RIIWT ll:

ドEXr j
NEXl l

l報D SUB

SuB tEl文 y″ 血 co(「 ),12) !嵐標計算

'「

H CS OⅢ  311,1`t216),Ex K20J.,v(20.n31201

,II".(20).nz(20J.,T(20jⅢ  o「 (10.xメ fal

JIM if(21ゆ .:と (力13),si1201,sn(■ 81.dB(4,む ),In(20J.は (20j

DATA 1 0 0.1.■ o,1.:iit h0

,OR i=l F0 4

'01 ,■

I TO g

FSAD萌 (iⅢ )

NexT j

HEXt i

'OR i=l TO■,RINT・・

腺11す・AT餌・li

lNPJT 12:in(1)    ! D■ la ForH

SELECT CASg in(け

CASE I

J‖,」r12:。。(1.o.mO,か ,co■ .3)

CAS'2

1NPUT 12:1「 ■,け .1,(L",II,31 ! Ref」 「oれここⅢ。コさ
IドPい 121中 G‐ D.|■ (1,p.ra(1。  ! iS“ |れ`PIIAf

CASE S

INPvr iをぉ
“
|〉   !  Reにfence Alo中

,IIPUt tオ

`ぃ

(1.,,sn(Iか ,● n(1,1) l syH■ ccoordhata

CND SEttCr

HEXT i

CLOSE 12

FOR i■Ⅲ10n

SttCT CAS,iぃ 0)
1髄 '

FOR I1l T0 3

lF,,〈 hO← 0莉佗N

的R卜 l TO争

C「 〔l,1)=J“ (II(1,k'キ4,I)

NEXT,

ELSE

l,ix(lrて ,Ik),二 I TIIEN

FllR卜 I TO B

li tk,け■lo(Fitl.k).け
WEXT I

ELSE

哺xIT ,9R
EHD r

END IF

‖,IT 漱   .
ri=ra(1, 1)

と,=―「■(1.2)
.a,=ra(i,3)

CALと  ェァと (!L at,a2.crt,x〉
POК 手=I T0 3

oO(11,,,xxで ,)

NEXT,

CASB 3

lF ixls口 o))=1,HEヽ
F01卜 :T03

cltt

iF sn(11)(O T‖ El l● lF-1

1よ i,け =c14■o価 0),ab。 (SI(1.う 〉)
NEXT I

8ND IF

■AStt el`●

END SEと BCr

ix(け ■I

NEXr i
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IllR,=1■ On                       FOR IS■ l T0 3

FOR jと I T0 1                                     1F ls◇ 2τ

“

酬

e,(1,)=rOw,」 (lo(hj).3) I 小数射4位を四情軍入                 FOR【・11,3
出球T,                                                Ixオ (ゆ ■fus p

NEXT I                                            HEXt k
Cし臥R                                            解AT xlxI・1 4xxぇ

説T CURSOR l.10                                     FOR k=1 loこ
,RIド T・ X・                                           cr(1、 kJ=x事 (i)

SET CuRSOR 1 20                                                                               HEXT k

,К INT・ r                                         BND IF
StT CuRSoR l.311                                    ttEXT is
PRIW'|を '                                       END lF
FoR I・ l TOぃ                                  X3■ 珀r tcr(1''C「 (1,1)Ⅲr(1.2)ttra!2))

SET CURSOR I千

'3                                1F13( 000,T‖
EH

PRINT l                                   PllNT・ lHpo,sibl● Io Dciernine Coofdina19`・

StT ICURSOR I12i 8                                                                   STOP

,RIド T JS,NC・ ti''rT,(1,,                       8HD IF
SET CIRSOド i+2.r8                        ,ユ =Cr(1')/X3

'RINr嗚
】hrc上

“
=“ :・ icO(I`ウ ).                           ●3・,「 (I,/xl

SeT ttRSOR IIと 28                     も1=ヽ in(pil■2r180j

PIIHT USIド G上 1■ lBず ico(I.3j                                 C4iccs Oili2/180)

ドEXT i                                         IX t3J■ ti 13,3J‐ lrtcoS●卜■1/130J

BHけ suB                                        え7・ ab`(IIIsin(pita1/130)'

SJB xv″ (Fi ah a'cr t)、 xI()'                            II('=XTt(S41131c411,
bltt t(3.8)1‖ (3.31i lx貰 (3)                                   xI(1)と X71々Ⅲo3-sl年S0

la・おIs(こ け                                   lF iS〉 ・  0」01 lIIEN

IF ab`(ao― :30)く←.0■ 1■ に`  1 結合角が180度の場合               歯AT itiiml)     11の 転置行列

】Srct(■ け一cl(■ O                               IIAT輩 ・ 11-|ェ x

,「J trld,7)― IT(宅 21                               END IF
乙5・ lr(3.3)一er(?,9                              XX(0=Xメ (D Ix0

rS・ドqr txsI卜 5!yf● 4,ilお12F'                            文I(2)=Xx(2)1,0

1F F5く ,Ol101 the■                                XX(3)=x文 (3)+20

PRINT・ Inpos● 1`I● 1● Det,rminc Coo「 dinatel・              Eゆ IF

sToP                                 lヽ D SuB

はヽD IF

dd=rr/f6

111)・er(3iけ 10145

虫x(2)争 cr(■ 2)Ⅲ dd,yう

XX(0ユ cr(1.31 fddiz5

8iSt             ! 常合角が180度でない場合
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