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Projekt — Molekylorbitaler med Hiickelmetoden

1 Inledning

Ekvationen for viteatomens orbitaler kan man (med en hel del arbete) 16sa analytiskt (exakt). For
mer komplicerade atomer eller molekyler maste man anvénda berdkningsmetoder som ger nume-
riska (approximativa) l6sningar. Sadana metoder leder till att vi behéver losa egenvirdesproblem

for matriser
Hv = )\v

dér H ar en symmetrisk matris som approximerar Hamilton-operatorn.

Hiickelmetoden &r en enkel sadan beridkningsmetod. Metoden &ar inte sa noggrann och har sina
begransningar. En fordelen &r dock att matriserna blir mycket sma, mer noggranna metoder leder
till mycket stora matriser och kréaver déarfor mycket datorkraft.

Kort introduktion till Hiickelprojektet kommer ges av kemildrare pa en studiotvning eller pa en
matematikforeldsning. Nar och var meddelas senare.

2 Uppgift

Formuleringen av projektuppgiften ”Hiickelmetoden” finner du pa studiohemsidan. Dér star allt
du behdver for att klara projektet.

3 Redovisning

Hiickelmetoden redovisas for kemilarare.



