
Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

規
則

的
な

高
分

子
の

構
造

代
表

的
な

導
電

性
高

分
子

左
巻

き
α

-ヘ
リ

ッ
ク

ス
と

逆
平

行
β

-シ
ー

ト
規

則
的

な
高

分
子

の
取

り
扱

い



Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

Com
put.

Chem
istr y

B
u
tad

ien
e

分
子

軌
道

と
エ

ネ
ル

ギ
ー

バ
ン

ド
の

対
応

C
C
C

C

C
C
C

C

C
C
C

C

C
C
C

C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

C
C

k=
0

k=
π/3a

k=
π/2a

k=
π/a

P
o
lyacetylen

e

energy

H
O

M
O

L
U

M
O

エ
ネ

ル
ギ

ー
バ

ン
ド

エ
ネ

ル
ギ

ー
バ

ン
ド

の
分

布

( 
)

+ V
(x)}ψ

(x)
= E

ψ
(x)

2m h
2

−
∂

2

∂x
2

{V
(x) =

 V
(x+

a) =
 V

(x+
2a) =

 ... V
(x+

N
a) 

( 
)

+ V
(x)}ψ

(x+
a)

= E
ψ

(x+
a)

2m h
2

−
∂

2

∂x
2

{

ψ
(x+

a) = λψ
(x)

ψ
(x+

2a)
= λ

2ψ
(x)

ψ
(x+

3a)
= λ

3ψ
(x)

ψ
(x+

N
a)

= λ
Nψ

(x)

. . .

λ
N= 1 

⇒

(q =
 1, 2,... N

−1)

λ
=

exp
( 2πq

i
N

)

k
=

2πq
N

aψ
(x)

=
exp(ikx)

⋅u(x)

λ
=

exp
(ika)

ψ
(x)

=
exp(ikx)⋅u(x+

a)
=

exp(ikx)⋅u(x)

=
λ

exp(ikx)⋅u(x+
a)

ψ
(x+

a)
=

exp[ik(x+
a)]⋅u(x+

a)

規
則

的
な

高
分

子
の

取
り

扱
い
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し
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程
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ど
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合
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同

じ
固
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値

を
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つ
た

め
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果
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し
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い
て

と
書
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と
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の
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を
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強
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