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　DV-Xα法は Xαポテンシャルを用いることにより計算時間が短く，数値関
数を用いて周期表のすべての元素を同じ精度で計算ができます。さらにスレ
ーターの遷移状態法を用いることで電子遷移のエネルギーや遷移確率を正確
に求めることが可能で，ほかの手法に対して大きなアドバンテージを持って
います。
　本書は分子軌道法の概要からコンピュータに対応したプログラム使用法，
さらに入力データの作成法や様々な計算例を示しながら具体的に解説します。

これさえあれば簡単に電子状態計算が始められます。

プログラム改良　本文全面改稿！！

無料

わかりやすい丁寧な解説と CD-ROM 付で DV-Xαプログラムが
パソコン上で簡単にできるということで評価いただいてきまし
たが，初版刊行以来約 20 年間にわたり開発・改良を重ねたプ
ログラムをぜひ多くの皆様にご利用頂きたいと思います。（著者より）
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OS と CPU ／メモリ／ハードディスク（RAM）／
VESTA および秀丸エディタ／その他

改 訂
しました

改 善 点

・Mac(CUI 版 )・Linux(CUI 版 ) に対応させました。
・波動関数や電子密度，静電ポテンシャルマップなど
　を VESTA で 3 次元可視化して表示できます。
・周期表の全ての元素に対応
・様々なスペクトルを簡単に計算できます。
 （光電子スペクトル・電子遷移スペクトル など）
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