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Abstract

We call monomer a B-DNA base pair and study homopolymers made up of N
repetitions of the same monomer in such a way that purines are always positioned
over purines and pyrimidines over pyrimidines. We study how a carrier (electron
or hole) behaves, when placed in such a homopolymer, with the Tight-Binding
method at a single-base level, i.e., employing an extended ladder model. Specifi-
cally, we describe charge transfer in these homopolymers after the carrier is placed
on a base, using the relevant Tight-Binding parameters. These parameters are the
on-site energies of the bases and the transfer integrals between bases, whose values
are taken from the literature. We take into account transfer integrals between:
α′) consecutive bases of the same strand,
β ′) complementary bases that define a base pair and
γ′) diagonally located bases either in the 5′ - 5′ or in the 3′ - 3′ direction.
We study the HOMO/LUMO eigenspectra, the HOMO/LUMO density of states
(DOS), the mean over time probabilities to find a carrier at each base, the pure
mean transfer rate from one base to another and the charge transfer frequency
content using Fourier transform either analytically or with Fast Fourier Transform
(FFT). It is important to mention that the hole is transferred through the HOMO
orbitals of the bases and the electron through the LUMO orbitals of the bases.
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A
adenine

¯§Á�©®�§¾ �¡Ë

C
cytosine · ¨¡º½ £³y¾ �¡Ë

G
guanine

±p £¨§¯��§¾ �¡Ë

T
thymine

Îl¨§¢£¾ �¡Ë

purine
»£ £¨§ª�¾ �¡Ë

pyrimidine
»£¨§ª�¸ ¢£¸ Á�¾ �¡Ë

TB Model
Tight Binding Model

»£ª�¿¡º�¨¡»£ �Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§4Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§

on-site energy
©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ¯�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ¯�Éy £ª�¬«¯�³�© · ¤¡»£ w¸ ¯�Îl¬«³�Ë
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transfer/hopping integral
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Îl¬«³�Ë�³�©F¢£¾ ¯�¤¡¹§¹¥Ë

LCAO
Linear Combination of Atomic Orbitals

ö�ª�¯§¢¥¢£¸ · ¿£ Ó ¨��¡Á�¨§¯§³�¢¥¿£4Ù,º½ £¢£¸ · Â¶�ts9ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�
HOMO u ÀyË¡¹¥¿¡º�©«ª� v�?¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®�¡ 	ÅV £ª�¸ ¯ · ¿%s9ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿

Highest Occupied Molecular Orbital
�?¯¡º½¯¡¹¥¯§¢�²w¤��¡©µº½¯¥¸Ñ¯¡»£¿� ¥»£¼

LUMO w ¯§¢¥Ë¡¹¥¿¡º�©«ª� &ÅVËt�?¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®�¡ 	ÅV £ª�¸ ¯ · ¿%s9ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿
Lowest Unoccupied Molecular Orbital

�?¯¡º½¯¡¹¥¯§¢�²w¤��¡©µº½¯¥¸Ñ¯¡»£¿�Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸  
electron, hole

Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸  pÍy ¥»£¼

DNA
deoxyribonucleic acid

Á�©« £Õ�¨§ª�¸ ²w ��¡ £¨ · ¹¥©½¸ · ¿ £Õ�°

DOS
»£¨ · �¡¿¡º�Ë¡º½¯ · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�

Density of States
Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼� 	¯§ª�¸ Îl¢¥¿£?©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · Â¶�
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TB I
»£ª�¿¡º�¨¡»£ �Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§4Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§
³�©F©µ»w¾ »£©«Á� &¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�©µ´¶�

TB II
»£ª�¿¡º�¨¡»£ �Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§4Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§

³�©F©µ»w¾ »£©«Á� �²w¤§³�©µ´¶�
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· ¨§ª�¾ ´P	¢¥¬«³�¯V³�º½ ��»£¨§ª�¼��¡¯º½ £¨ · ¨¡º�º�¤§ª� £¨'¯¡¹§¹¥¤ · ¯¥¸¶³�©�¢¥©«ª�¸ · ¤'¤¡¹§¹¥¯V £ª�±p¯��§¾ Á�¸ ¯ÃÍP¿¥»¥´Pº½¯(¢£¸ º½ ¡ÐÑ¿��¡Á�ª�¸ ¯ · ¯¥¸Ãº½¯�»¥¹¥¯§³�¢£¾ Á�¸ ¯ÃÍÑ©µ»w¸ º�ª�¬µ»£ ���º�¤§,º½ £¨§��¡¯�¯��¡¯¡»£¯§ª�¤¡±p ���º½¯¥¸Ã¯§¨¡º�¿��¡ £¢¥¯ÃÄ�s9 ³�°��¡ �¹¥ 4º«´¶�,¢¥ £ª�¾ ´¶�
DNA

»£ £¨F¨¡»£¤§ª�ÐÑ £¨��,³�©�¬®�¡¯ · °¡º�º½¯§ª� ?¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°���º½ 4±p©®�¡©µº�¸ · ¿�¨¡¹£¸ · ¿º½ £¨ÃÄs9 
DNA

©½¾ �¡¯¥¸¥ �Éy £ª�¬«¯§�º«´¶�F±p©®�¡©µº�¸ · Â¶�4»¥¹¥Ë§ª� £Éy £ª�¸ Â¶�4º½ £¨ · ¨¡º�º�¤§ª� £¨ÃÍ£¿¡Ðp¸w¢¥¿��¡ ��4¢¥©Èº�Ë��¬®���¡ w¸ ¯7º�Ë§9¢¥©µº½¯�²Ã¾ ²w¯§³�Ë§�ÐÑ¯§ª�¯ · º�Ë§ª�¸ ³�º�¸ · Â¶�wÍÃ¯��¡¯¡¹§¹¥ w¾ ´2º«´¶�7¯¡»£¿�±p©®�§¸ ¤�³�©;±p©®�§¸ ¤ÃÍw¯¡¹§¹¥¤ · ¯¥¸º�Ë§�ª�°�Îl¢£¸ ³�Ë§7º�Ë§�Éy¨§³y¸  �±Ã��´P¢£¾ ¯§�©«Õ�©½¸ Á�¾ · ©«¨§³�Ë§ · ¤�Îl© · ¨¡º�º�¤§ª� £¨�±�¸ ¯	º�Ë���©µ»w¸ º�¬µ¹¥©«³�Ë�º«´¶�¸ Á�¸ ¯¥¾ º�©«ª�´¶�(¹¥©½¸ º½ £¨§ª�±�¸ Â¶��º½ £¨ÃÄ��?¸p¸ Á�¸ ¿¡º�Ë¡º�©«Fº½ £¨�¬«ÐÑ £¨�� · ©®��º�ª�¾ ³�©½¸Ñº½ �©®�¡Á�¸ ¯§Éy¬«ª� ��(º�Ë§,Á�¸ ©ÇÆ»w¸ ³�º�Ë§¢¥ ��§¸ · ¼§ ·  w¸ �¡¿¡º�Ë¡º½¯§�Ä Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯!©®��º½ ¥»w¾ ¦�©µº½¯¥¸~Ë&ÐÑª�¼§³�Ë�º½ £¨&³�©?�¡¯��¡ £³�¨§³ · ©«¨§¬«©½¾ º�©,´P?³�º½ w¸ ÐÑ©½¾  ��¡¯��¡  · ¨ · ¹§´P¢¥¤¡º«´¶�wÍ�©½¾ º�©,´P?¢¥ £ª�¸ ¯ · ¿ · ¯¡¹§ÂPÁ�¸  ���ô��0���ÔÍp³�ÐÑ©µº�¾ ¦�©µº½¯¥¸p¤§¢¥©«³�¯
¢¥©Fº�Ë�� · ¯§ª · ¸ �¡ �±p¬®�¡©«³�Ë · ¯¥¸�º�Ë�¢¥©µº½¯¡¹§¹¥¯§Õ�¸ ±p¬®�¡©«³�Ë}� �wÍ��b� · ¯¥¸yË�¢¥¯ · ª�¤§?©«¢�²w¬µ¹¥©½¸ ¯§7¢¥©µº½¯§Éy ¡Æª�¤�¢¥¬«³p´�º�Ë§

π
¢¥ £ª�¸ ¯ · ¼§7Á� £¢¥¼§?»£¯¥¾ ¦�©½¸ · ¯�Îl £ª�¸ ³�º�¸ · ¿&»£¯§ª�¤¡±p ���º½¯�³�º�Ë�� · ¯¡º½¯§³�º�ª� £Éy¼ · ¯¥¸Á�Ë§¢£¸  £¨§ª�±�¾ ¯�º½ £¨
DNA

�  wÍ��b�ÔÄ
u »£¤§ª�ÐÑ £¨���º�¬«³�³�©«ª�¯ DNA

�¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¾ Á�¸ ¯�º½¯( ¥»£ w¾ ¯�Á�¸ ¯§Éy¬«ª� £¨���¢¥©µº½¯§Õ�°�º½ £¨§F´P,»£ª� £Fº�Ë��¯§¦�´2º½ £°§ÐÑ 4²w¤§³�Ë,º½ £¨§;»£ £¨?¢§»£ £ª�©½¾¡�¡¯4©½¾ �¡¯¥¸¥¢£¾ ¯4¯¡»£¿7º�¸ �Ø · ¨¡º½ £³y¾ �¡Ë C Í§±p £¨§¯��§¾ �¡Ë G Í�Îl¨§¢£¾ �¡Ë
ô



ù

T
Í�¯§Á�©®�§¾ �¡Ë

A
Ä Ó º½ 

DNA
³�¨��¡¯���º�Â¶��º½¯¥¸j w¸~»£ £¨§ª�¾ �¡©«�¯§Á�©®�§¾ �¡Ë

A · ¯¥¸~±p £¨§¯��§¾ �¡Ë G · ¯¥¸� w¸»£¨§ª�¸ ¢£¸ Á�¾ �¡©«�Îl¨§¢£¾ �¡Ë
T · ¯¥¸ · ¨¡º½ £³y¾ �¡Ë C

Ä¶ÿ,¯§ª�¯ · ¤¡º«´Þ³�º½ �³�ÐÑ¼§¢¥¯�ô§Äõô&¯��¡¯¡»£¯§ª�¾ ³�º½¯���º½¯¥¸¶ w¸º�¬«³�³�©«ª�¸ 4¯§¦�´2º½ £°§ÐÑ©«,²w¤§³�©½¸ 4º½ £¨ÃÄ

�8¡!¢b�<^£da¤�daf!¥�¦�§¨§�h©nGk c:^Bª«p�¬����¡h®c��<¯B§�h_k c\¬���°
DNA

s9 
DNA

¯¡»£¯���º�¤?³�¨��¡¼�Îy´P�´P9Á�¾ · ¹§´¶�¡ �¢¥¿£ª�¸  �¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°§¢¥©®�¡ �¯¡»£¿(Á�°§ (»£ �¹¥¨��¡ £¨ · ¹¥©ÇÆ ¡º�¸ Á�¸ · ¬«9¯¡¹¥¨§³y¾ Á�©«È»£ £¨4»£©«ª�¸ ©µ¹£¾ ³�³� ���º½¯¥¸¥Ë4¢£¸ ¯F±p°§ª�´�¯¡»£¿?º�Ë��F¤¡¹§¹¥ËÃÍ§ÂP³�º�©P�¡¯4³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¾ ¦� £¨��¢£¾ ¯�Á�©«Õ�¸ ¿£³�º�ª� £ÉyË�Á�¸ »¥¹¥¼�¬µ¹£¸ · ¯�¿¥»¥´P?Éy¯¥¾ �¡©µº½¯¥¸�³�º½ �³�ÐÑ¼§¢¥¯&ô§Äúù

�8¡!¢b�<^#da¤ �qf
B-DNA

�?¸sÁ�°§ �¯¡¹¥¨§³y¾ Á�©«�³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸s¢¥©µº½¯§Õ�°!º½ £¨§�¢¥¬«³p´æº«´¶�¯¡»£¬®�¡¯���º�¸j²w¤§³�©µ´¶�wÍ0³�°§¢¥É�´¶�¡¯
¢¥©Fº½ �� · ¯��¡¿��¡¯�º�Ë§4³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¿¡º�Ë¡º½¯§�Ä Ó © · ¤�Îl©,�¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¾ Á�¸  !Ë�¯§¦�´2º½ £°§ÐÑ £4²w¤§³�Ë©½¾ �¡¯¥¸£©®��´P¢¥¬®�¡Ë?¢¥©;º½ ��4»£ª�Â2º½ �¤���Îlª�¯ · ¯4º�Ë§;»£©®��º�¿£¦�Ë§�ÊìÎl¬«³�Ë 1′ Ì2©®��Â�Ë?É�´P³�Éy £ª�¸ · ¼� £¢¥¤§Á�¯¢¥©;º½ ��4»£¬«¢§»¥º½ yÊìÎl¬«³�Ë

5′
ÌµÄ Ó º�Ë4Îl¬«³�Ë

3′
²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸£¬®�¡¯7¨§Á�ª� £Õ�°¡¹£¸  pÄ��?¸¡²w¤§³�©½¸ 9¢§»£ £ª� £°��4�¡¯



�
³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸¥¯��¡¤4Á�°§ �¢¥©;Á�©«³�¢¥ £°§;¨§Á�ª� �±p¿��¡ £¨�³�°§¢¥É�´¶�¡¯F¢¥©Èº½ �� · ¯��¡¿��¡¯4º�Ë§�³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯�Æº�¸ · ¿¡º�Ë¡º½¯§?º«´¶�(²w¤§³�©µ´¶��»£ £¨�»£ª� ¡²£¹¥¬µ»£©½¸y»¥´P7Ë�¯§Á�©®�§¾ �¡Ë�¦�©«¨¡±p¯§ª�Â¶�¡©½¸�»£¤���º½¯�¢¥©Fº�Ë�Îl¨§¢£¾ �¡Ë©®��Â�Ë4±p £¨§¯��§¾ �¡ËF»£¤���º½¯4¢¥©Èº�Ë · ¨¡º½ £³y¾ �¡ËÃÄ2ös¸ ¯Fº½ 7¹¥¿�±p (¯§¨¡º�¿?¹¥¬«¢¥©È¿¡º�¸¥Ë A ¢¥©�º�Ë T · ¯¥¸¥Ë G¢¥©Fº�Ë

C
©½¾ �¡¯¥¸�¢¥©µº½¯§Õ�°�º½ £¨§7³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¬«�ÄÈÙ��¡¤§¢¥©«³�¯�³�º�¸  A · ¯¥¸ T ¯��¡¯¡»¥º�°§³�³� ���º½¯¥¸Á�°§ �Á�©«³�¢¥ w¾w¨§Á�ª� �±p¿��¡ £¨�©®��ÂR¯��¡¤§¢¥©«³�¯�³�º�¸ 

G · ¯¥¸ C º�ª�©½¸ �Ä±�æ³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¿¡º�Ë¡º½¯4º«´¶�¯¡¹¥¨§³y¾ Á�´¶�!¨¡»£ £Á�Ë¡¹§Â¶�¡©½¸�¿¡º�¸sË&�¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¸ Á�¸ · ¼'¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥ £¨§Ðp¾ ¯&º�Ë§�¢£¸ ¯§�¯¡¹¥¨§³y¾ Á�¯§ · ¯�Îl £ª�¾ ¦�©½¸º�Ë��9�¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¸ Á�¸ · ¼7¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥ £¨§Ðp¾ ¯,º�Ë§;¤¡¹§¹¥Ë§�Ä�s9 7±p©µ±p ��¡¿£�¯§¨¡º�¿7©½¾ �¡¯¥¸¡»£ �¹¥°4³�Ë§¢¥¯���º�¸ · ¿?±�¸ ¯º�Ë��	¯���º�¸ ±pª�¯§Éy¼	º½ £¨
DNA

Á�¸ ¿¡º�¸ · ¤�Îl©�¯¡¹¥¨§³y¾ Á�¯&¢§»£ £ª�©½¾l�¡¯&ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥©«°§³�©½¸l´P · ¯¡¹¥ £°¡»w¸j±�¸ ¯º�Ë���³�°���Îl©«³�Ë�¢£¸ ¯§4³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¼§4¯¡¹¥¨§³y¾ Á�¯§4¬µº�³y¸ÑÂP³�º�©��¡¯�»£¯§ª�¯§ÐwÎl £°���Á�°§ 	Á�¾ · ¹§´¶�¡¯
DNA

¾ Á�¸ ¯�¢¥©Fº½ 	¢¥Ë¡º�ª�¸ · ¿pÄ

�8¡!¢b�<^#da¤ ²bf�³´�_��¢µ¬���°
DNA

�?¸
Watson · ¯¥¸ Crick ©½¸ ³�¼¡±p¯¡±p¯��7º½ �¢¥ ���º�¬µ¹¥ �º�Ë§,Á�¸ »¥¹¥¼§F¬µ¹£¸ · ¯§�Ê J.Watson and F.

Crick
Í�¶;ª�¯�²w©½¾  

Nobel
Í~ô � �¥ùwÄúÌµÍp w¸Ã²w¯§³y¸ · ¬«?¯§ª�ÐÑ¬«?¯§¨¡º½ £°�©½¾ �¡¯¥¸� w¸�¯ · ¿�¹¥ £¨�Îl©«�Øô§Ä�s9 

DNA
¯¡»£ ¡º�©µ¹¥©½¾ º½¯¥¸£¯¡»£¿�Á�°§ �¯���º�¸ »£¯§ª�¤¡¹§¹¥Ë¡¹¥©«

5′
Æ
3′
»£ �¹¥¨��¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¸ Á�¸ · ¬«,¯¡¹¥¨§³y¾ Á�©«»£ £¨(³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¾ ¦� £¨��7³�º½ �ÐÃÂPª� �¢£¾ ¯(Á�¸ »¥¹¥¼�Á�©«Õ�¸ ¿£³�º�ª� £ÉyË(¬µ¹£¸ · ¯ÃÄ�ÊÔÅV©9º½ ���¿£ª� �¯���º�¸ »£¯§ª�¤¡¹§¹¥Ë�Æ¹¥©«?©®���¡ £ £°§¢¥©4 ¡º�¸pº½ 

3′
¤ · ª� �º�Ë§?¢£¾ ¯§,²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸�³�º½  5′ ¤ · ª� �º�Ë§4¤¡¹§¹¥Ë§ ÌµÄùwÄ Ó º½ �©«Õ�´2º�©«ª�¸ · ¿�º�Ë§�Á�¸ »¥¹¥¼§F¬µ¹£¸ · ¯§�²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸Ñ¬®�¡¯§�¨§Á�ª�¿£Él¸ ¹¥ £F³�º½¯�Îl©«ª�¿£,³ · ©µ¹¥©µº�¿£,©ÇÆ»£¯��¡¯¡¹¥¯§¢�²w¯��¡¿£¢¥©®��´¶�7¢¥ ��¡¤§Á�´¶�7»£ £¨�³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸Ã¢¥©

3′
Æ
5′
É�´P³�Éy £Á�¸ ©«³�º�©«ª�¸ · ¿�Á�©«³�¢¥¿pÄ Ó º½ ©«³p´2º�©«ª�¸ · ¿�º�Ë§	¬µ¹£¸ · ¯§!¯¡»£¯���º½ £°��' w¸2¯§¦�´2º½ £°§ÐÑ©«�²w¤§³�©½¸ 	º«´¶��¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¸ Á�¾ ´¶�� w¸P ¥»£ w¾ ©«©½¾ �¡¯¥¸�¨§Á�ª�¿£Éy ¡²w©«�Ä�ÃÄ � Á�©«¨¡º�©«ª� ¡º½¯¡±p¼§Á� £¢¥¼�¢¥ £ª�¾  £¨�º½ £¨

DNA
Ê=Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�Ë�Á�¸ »¥¹¥¼�¬µ¹£¸ · ¯¥Ì�³�º½¯�Îl©«ª� ¥»£ w¸ ©½¾ º½¯¥¸



�
ÐÑ¤§ª�Ë�³�º½ £¨§&Á�©«³�¢¥ £°§&¨§Á�ª� �±p¿��¡ £¨�»£ £¨�¯��¡¯¡»¥º�°§³�³� ���º½¯¥¸¶¯��¡¤§¢¥©«³�¯�³�º�¸ �²w¤§³�©½¸ 	º«´¶��Á�°§ 
¯¡¹¥¨§³y¾ Á�´¶�wÄ2Ù��¡¯ · ©«Éy¯¡¹¥¯¥¸ Â¶�¡ ���º½¯§ · ¤�Îl©��¡ £¨ · ¹¥©« ¡º�¾ Á�¸  &º½ £¨ DNA

¯¡»£ ¡º�©µ¹¥©½¾ º½¯¥¸�¯¡»£¿pØ
ô§ÄP¢£¾ ¯�»£©®��º�¿£¦�ËÃÍÑº�Ë�Á�©« £Õ�¨§ª�¸ ²w¿£¦�ËÃÍ
ùwÄP¢£¾ ¯�É�´P³�Éy £ª�¸ · ¼� £¢¥¤§Á�¯�©®��´P¢¥¬®�¡Ë�¢¥©,º�Ë��(»£©®��º�¿£¦�Ë · ¯¥¸pº½ �� 5′ ¤���Îlª�¯ · ¯ÃÍ�ÃÄ�¢£¾ ¯¯§¦�´2º½ £°§ÐÑ¯�²w¤§³�Ë&»£ £¨¢§»£ £ª�©½¾j�¡¯!©½¾ �¡¯¥¸�¯§Á�©®�§¾ �¡Ë�Ê

adenine, A
ÌµÍjÎl¨§¢£¾ �¡Ë�Ê

thymine,
T
ÌµÍ · ¨¡º½ £³y¾ �¡Ë�Ê cytocine, C ÌµÍ~±p £¨§¯��§¾ �¡Ë�Ê guanine, G ÌµÍ~Ë! ¥»£ w¾ ¯³�¨��¡Á�¬«©µº½¯¥¸~¢¥©�º�Ë��	»£©®��Æº�¿£¦�Ë�¢¥©Fº½ ��

1′
¤���Îlª�¯ · ¯ÃÄ

s9 Á�¾ · ¹§´¶�¡  DNA
¢§»£ £ª�©½¾��¡¯	©«¢¥Éy¯��§¸ ³�º�©½¾l³�©?Á�¸ ¤§Éy £ª�©«(Á�¸ ¯§¢¥ £ª�É�ÂP³�©½¸ ( w¸l ¥»£ w¾ ©«(»£©ÇÆ

ª�¸ ¹¥¯§¢�²w¤��¡ £¨��(º½ 
A-DNA

ÍÑº½ 
B-DNA · ¯¥¸pº½  Z-DNA

Äú�?¸ÑÁ�°§ �º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ©«4©½¾ �¡¯¥¸p w¸�¢¥¿��¡©«
»£ £¨�¬«ÐÑ £¨��(»£¯§ª�¯¡º�Ë§ª�Ë�Îl©½¾Ã³�©9¹¥©½¸ º½ £¨§ª�±�¸ ·  £°§? £ª�±p¯��§¸ ³�¢¥ £°§ · ¯¥¸pË(»w¸  �³�¨��¡Ë�Îj¸ ³�¢¥¬®�¡Ë�¢¥©�º�Ë�� ¥»£ w¾ ¯(Îl¯(¯§³�ÐÑ �¹¥Ë�Îl £°§¢¥©�³�º�Ë���©«ª�±p¯§³y¾ ¯�¢¥¯§�º½ 

B-DNA
Ä0s9 

B-DNA
¯¡»£ ¡º�©µ¹¥©½¾Ãº�Ë��7»¥¹¥¼�Æ

ª�´P'©®�¡¨§Á�¯¡º«´P¢¥¬®�¡Ë�Á�©«Õ�¸ ¿£³�º�ª� £ÉyËR©µ¹£¸ ·  £©½¸ Á�¼fÁ�¸ ¯§¢¥¿£ª�É�´P³�Ë�º½ £¨ DNA
¿¥»£ £¨R©«¢¥Éy¯��§¾ ¦�©µº½¯¥¸

³�º�Ë���»¥¹¥©½¸  £ÀyË§Él¾ ¯�º«´¶�� £ª�±p¯��§¸ ³�¢§Â¶��³�º�Ë�Éy°§³�ËÃÄ

�8¡!¢b�<^#da¤ ·�f�³´k ^¸�,�on0¹¨º�§�h_k c\¬���°
DNA

� · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë�º«´¶�	¯¡¹¥¨§³y¾ Á�´¶��¿¥»¥´P�¯��¡¯§Éy¬«ª ÎlË · ©7©½¾ �¡¯¥¸j¯���º�¸ »£¯§ª�¤¡¹§¹¥Ë¡¹¥ËÃÍyº½  3′
¤ · ª� º�Ë§È¢£¸ ¯§È©½¾ �¡¯¥¸¡¦�©«¨¡±p¯§ª�´P¢¥¬®�¡ ?¢¥©Pº½ 

5′
¤ · ª� ?º�Ë§�¤¡¹§¹¥Ë§�Ä�� Á�¸ ¤§¢¥©µº�ª� £�º½ £¨F©½¾ �¡¯¥¸�»£©«ª�¾ »£ £¨?ù ó



�
Ù̊�Ä Ó © · ¤�Îl©F³�º�ª� £Éy¼�º�Ë§4¬µ¹£¸ · ¯§?¯���º�¸ ³�º½ w¸ ÐÑ £°���Á�¬ · ¯�¦�©«¨¡±p¤§ª�¸ ¯(²w¤§³�©µ´¶�wÄ±� · ¯¡º½¯ · ¿£ª�¨§ÉyË¯¡»£¿£³�º½¯§³�Ë¯��¡¤§¢¥©«³�¯!³�º½¯Á�°§ �Á�¸ ¯§Á� ¡Ðp¸ · ¤'¦�©«¨¡±p¤§ª�¸ ¯&²w¤§³�©µ´¶�!©½¾ �¡¯¥¸ ó Ä ��� nm · ¯¥¸�º½ ²w¼§¢¥¯º�Ë§,¬µ¹£¸ · ¯§F©½¾ �¡¯¥¸G�ÃÄ � nm Ä±��Á�¸ »¥¹¥¼(¬µ¹£¸ · ¯�©½¾ �¡¯¥¸ÑÁ�©«Õ�¸ ¿£³�º�ª� £ÉyË · ¯¥¸Ñ¬«ÐÑ©½¸ÑÁ�©«¨¡º�©«ª� ¡º½¯¡±p¼(Á� £¢¥¼³�º½ �ÐÃÂPª� pÄ
Ó º�Ë!³�¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡Ë!©«ª�±p¯§³y¾ ¯&±�¸ ¯!º�Ë�� · ²w¯���º½ £¢¥Ë§ÐÑ¯��§¸ · ¼!»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼&º�Ë§�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§�Éy £ª½Æº�¾  £¨ · ¯¡º�¤�¢¥¼ ·  £º�Ë§!Á�¸ »¥¹¥¼§¬µ¹£¸ · ¯§º½ £¨ DNA

Í�¯¡»£ ¡º�©µ¹¥©½¾2º½ fÿ,ª�¿¡º�¨¡»£ �Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§Ò�¬ÇÆ
³�¢¥©«¨§³�Ë§�ÄA»4¯�¯§³�ÐÑ �¹¥Ë�Îl £°§¢¥©?¢¥©4º�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤	Éy £ª�º�¾  £¨	Á�¸ ¯§¢¥¬«³� £¨�»£©«ª�¸  £Á�¸ · Â¶�	º�¢¥Ë§¢¥¤¡º«´¶�
DNA

Ä8¼�(Éy £ª�¬«¯§�Ë¡¹¥© · º�ª�¸ ·  £°&Éy £ª�º�¾  £¨�Îl©µ´Pª�©½¾ º½¯¥¸l©½¾ º�©7º½ !Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸  pÍ~©½¾ º�©7Ë	 ¥»£¼ÃÍlº½ �� ¥»£ w¾  �º½ ¥»£ §Îl©µº½ £°§¢¥©�³�©�¢£¾ ¯4²w¤§³�Ë�Ê=³�º�Ë��4»£ª�  · ©½¸ ¢¥¬®�¡Ë(©«ª�±p¯§³y¾ ¯7³�º�Ë��4»£ª�Â2º�ËÃÍwº�Ë��?Á�©«°¡º�©«ª�ËÃÍº�Ë��(»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸pº�Ë���º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯�²w¤§³�Ë¥ÌµÄ±�  ¥»£¼�¢¥©µº½¯§Éy¬«ª�©µº½¯¥¸�¢¥¬«³p´�º«´¶��º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�
HOMO

º«´¶�'²w¤§³�©µ´¶��Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�º«´¶� u ÀyË¡¹¥¿¡º�©«ª�´¶�½�?¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®��´¶��ÅV £ª�¸ ¯ · Â¶��s9ª� ¡Ðp¸ ¯�Æ
· Â¶�wÍÑ©®��ÂR¬®�¡¯�Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸  �¢¥©µº½¯§Õ�°?º«´¶� LUMO

º«´¶�F²w¤§³�©µ´¶�wÍwÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼7º«´¶� w ¯§¢¥Ë¡¹¥¿¡º�©«ª�´¶�ÅVË}�?¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®��´¶�VÅV £ª�¸ ¯ · Â¶��s9ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�wÄ Ó ¨§¢§»£©«ª�¯¥¾ �¡ £¨§¢¥©�¹¥ w¸ »£¿��'¿¡º�¸�º½¯º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤
HOMO

r
LUMO

Á�¸ ¯§Á�ª�¯§¢¥¯¡º�¾ ¦� £¨���³p»£ £¨§Á�¯¥¾  &ª�¿�¹¥ !³�º�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬«¯ÃÄ¾�Þ¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤
Éy £ª�º�¾  £¨7 £Éy©½¾ ¹¥©µº½¯¥¸£³�º�Ë��,¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥©µ»w¸ · ¤¡¹¥¨§ÀyËFº«´¶� π ¢¥ £ª�¸ ¯ · Â¶�4º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�4º«´¶��²w¤§³�©µ´¶�F©®��ÂË7ª�¯§ÐÑ  ·   · ¯¡¹£¸ ¤ · ¯�ÎyÂP · ¯¥¸£Ë?º½¯¡¹¥¤���º«´P³�ËFº�Ë§9¯¡¹¥¨§³y¾ Á�¯§�Á�©;¹¥¯§¢�²w¤��¡ ���º½¯¥¸¥¨¡»¡×�¿£Àl¸ �wÄ��?¸ · ¨�Æ¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸ È»£ £¨?ÐÑ¯§ª�¯ · º�Ë§ª�¾ ¦� £¨��Fº½ (Éy £ª�¬«¯4Á�Ë¡¹¥¯§Á�Ë4 w¸ · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸  HOMOr
LUMO

º«´¶��²w¤§³�©µ´¶��©½¾ �¡¯¥¸~¢¥ ��¡ £³p´P¢¥¯¡º�¸ Á�¸ ¯ · ¬«�Ä��?¸~¢¥ ��¡ £³p´P¢¥¯¡º�¸ Á�¸ ¯ · ¬« · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª½Æº�¼§³�©½¸ 	©½¾ �¡¯¥¸¶ £ª Îl  · ¯��¡ ��§¸ · ¬«!¢¥©µº½¯§Õ�°Vº½ £¨§ · ¯¥¸2 w¸¶¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥©µ»w¸ Á�ª�¤§³�©½¸ �»£ª�¯¡±p¢¥¯¡º½ ¥»£ w¸  £°���º½¯¥¸¢¥©µº½¯§Õ�°Fº«´¶�4±p©½¸ º½ ��§¸ · Â¶�F²w¤§³�©µ´¶�wÄ�× ý2º�³y¸§±�¸ ¯4º�Ë��F»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼7³�©È©µ»w¾ »£©«Á� (¢¥©«¢¥ ���´P¢¥¬®�¡Ë§�²w¤�Æ³�Ë§�¯¡»£¯¥¸ º½ £°���º½¯¥¸j w¸
HOMO

r
LUMO

©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«�º«´¶��¢¥©«¢¥ ���´P¢¥¬®��´¶��²w¤§³�©µ´¶�
· ¯¥¸Ñ w¸ HOMO

r
LUMO

»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸Ñ¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§�©®�¡¿£4Éy £ª�¬«¯�©½¾ º�©�¢¥©µº½¯§Õ�°�±p©½¸ º½ ��§¸ · Â¶�²w¤§³�©µ´¶��º½ £¨&¾ Á�¸  £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨	©½¾ º�©�¢¥©µº½¯§Õ�°�²w¤§³�©µ´¶��»£ £¨�²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸jÁ�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯&¯¡»£¿&º½ ��	¬®�¡¯
· ¹§Â¶�¡ �³�º½ ��?¤¡¹§¹¥ ��7©½¾ º�©9¢¥©µº½¯§Õ�°�³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · Â¶�,²w¤§³�©µ´¶�4»£ £¨�¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°��7¬®�¡¯�¦�©«°¡±p £²w¤§³�©µ´¶�wÄ�`Á� £¢¥¼'º�Ë§�©«ª�±p¯§³y¾ ¯§�¬«ÐÑ©½¸0´P�©«Õ�¼§�Ø Ó º½  · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸  fô	»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸sº½ �ÿ,ª�¿¡º�¨¡»£ �ÏÔÆ³�ÐÑ¨§ª�¼§�Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§V»£ £¨�Îl¯f©«Éy¯§ª�¢¥ £³�º�©½¾�³�º½¯R¨¡»£ Ú¢¥©µ¹¥¬µº�Ë�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼Rº�¢¥¼§¢¥¯¡º½¯

DNA
· ¯¥¸È»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸� w¸;Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¸ ·  w¾�»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸È»£ £¨R¯¡»£¯¥¸ º½ £°���º½¯¥¸È±�¸ ¯�º�ËR¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤Éy £ª�º�¾  £¨ÃÄ�ÿ,¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸�Ë�±p©®�§¸ · ¼�¢¥¬®Îl £Á� £�©µ»w¾ ¹¥¨§³�Ë§'³�¨§³�º�¼§¢¥¯¡º½ £�ù N Á�¸ ¯§Éy £ª�¸ · Â¶�©«Õ�¸ ³pÂP³�©µ´¶��¢¥©4º�Ë�¢¥¬®Îl £Á� ¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢§Â¶��Æ ¸ Á�¸  £¯��¡¨§³�¢¥¤¡º«´¶�wÄ Ó º½  · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸  ù� £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸j w¸y»£¯�Æª�¯ · ¤¡º«´ Éy¨§³y¸ · ¬«�»£ £³�¿¡º�Ë¡º�©«�ØF¸ Á�¸  £Éy¤§³�¢¥¯¡º½¯ÃÍj»£¨ · �¡¿¡º�Ë¡º�©« · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�wÍl¢¥¬«³�©«�ÐÑª� ��§¸ · ¤»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©«?©«°§ª�©«³�Ë§?Éy £ª�¬«¯ÃÍ�Éy¤§³�¢¥¯¡º½¯

Fourier · ¯¥¸ FFT Í · ¯�Îl¯§ª� w¾y¢¥¬«³� w¸�ª�¨�Îl¢¥ w¾�¢¥©µº½¯�ÆÉy £ª�¤§�Í0¿¥»¥´P · ¯¥¸�º½¯¯§ª�¸ Îl¢¥Ë¡º�¸ · ¤¯¡»£ ¡º�©µ¹¥¬«³�¢¥¯¡º½¯ · ¯¥¸�º½¯³�¨§¢§»£©«ª�¤§³�¢¥¯¡º½¯&º�Ë§�©«Éy¯§ª�¢¥ �±p¼§º�Ë§�»£ª� £³�¬µ±Ñ±�¸ ³�Ë§(Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§(Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§�³�©7©µ»w¾ »£©«Á� &²w¤§³�©µ´¶�wÄ7ÿ,¯§ª�¯ · ¤¡º«´ Îl¯�»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤�Æ³� £¨§¢¥©;³�¨��¡ ¥»¥º�¸ · ¤?º�¸ 9Á�°§ 7»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¬«9º½ £¨7ÿ,ª� ¡º�°¡»£ £¨4Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§9Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§4Êj³�©;©µ»w¾ »£©«Á� ¦�©«°¡±p £¨§9²w¤§³�©µ´¶� · ¯¥¸p³�©9©µ»w¾ »£©«Á� �¢¥©«¢¥ ���´P¢¥¬®��´¶�4²w¤§³�©µ´¶�§Ì · ¯¥¸Ãº�¸ F¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ©«4©«Õ�¸ ³pÂP³�©½¸ º�¸ ? ¥»£ w¾ ©«4Îl¯�¯¡»£ £Á�©½¾ Õ� £¨§¢¥©?¯��¡¯¡¹¥¨¡º�¸ · ¤�³�º½¯�©µ»£¿£¢¥©®�¡¯ · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸ ¯ÃÄ



�
ÙFª�Ðp¸ · ¤(¯��¡¯¡»£¯§ª�¾ ³�º½¯���º½¯¥¸wË?»£ª� £³�¬µ±Ñ±�¸ ³�Ë7Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§�Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§�±�¸ ¯7º�Ë��4»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼�º�Ë§¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§,©®�¡¿£4©µ»w¸ »¥¹¥¬« ��(Éy £ª�º�¾  £¨!Ê= ¥»£¼§F¼(Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨¥Ì;³�©� £ª�¸ ³�¢¥¬®�¡¯�º�¢¥¼§¢¥¯¡º½¯7º½ £¨ B-

DNA
³�©F©µ»w¾ »£©«Á� 	¦�©«¨¡±ÑÂ¶��²w¤§³�©µ´¶�wÄ Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯�¯��� 	Éy £ª�¬«¯§,²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸�³�º½  µ Æ� £³�º�¿¦�©«°¡±p £9²w¤§³�Ë§,Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�³�º½ �»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¤�¢¥¯§,³�º½ �º�¬µº½¯§ª�º½ �¦�©«°¡±p £�²w¤§³�Ë§

A-T
¢§»£ £ª�©½¾Ã�¡¯

¢¥©µº½¯§Éy©«ª Îl©½¾~³�º½ »£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡ �¦�©«°¡±p £(²w¤§³�©µ´¶�
µ − 1

º½ ' ¥»£ w¾  �©½¾ �¡¯¥¸~º½ 
T-A · ¯¥¸�³�º½ ©µ»£¿£¢¥©®�¡ 	¦�©«°¡±p £F²w¤§³�©µ´¶�

µ+ 1
»£ £¨�©½¾ �¡¯¥¸pº½ 

C-G
Ä

�8¡!¢b�<^£da¤ ¿bf��8¡!Àb�<^¬_kl`q¢tÁyh©nGk Âyn¨^a¹,¢:Ã®§y¡!°®nG¢�c±³´¦�§¨�8h_°B§GÀ�c:§�hehyÁy[lÁyh�Ä�\ªoh_°Â�º�]±�<¯B§�hjp�]
TB I

¤
�ÞÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡Ë · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë�©®�¡¿£�Éy £ª�¬«¯�Îl©µ´Pª�©½¾ º½¯¥¸�´P4±pª�¯§¢¥¢£¸ · ¿£�³�¨���ÆÁ�¨§¯§³�¢¥¿£7º«´¶� · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶��º«´¶��¦�©«¨¡±ÑÂ¶��²w¤§³�©µ´¶��¢¥©7ÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡ £¨§(³�¨���Æº�©µ¹¥©«³�º�¬«�Ø

ψDNA
H/L (r, t) =

∑

µ

Aµ(t)ψ
bp(µ)
H/L (r)

Ê�ô§Äõô�Ì

¿¥»£ £¨�Ë
ψ

bp(µ)
H/L (r)

©½¾ �¡¯¥¸wË
HOMO/LUMO · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë4º½ £¨ µ Æ� £³�º½ £°7¦�©«°¡±p £¨§;²w¤�Æ³�©µ´¶� · ¯¥¸ | Aµ(t) |

2
Ë�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯(©®��º½ ¥»w¸ ³�¢¥ £°(º½ £¨(Éy £ª�¬«¯�³�º½ 

µ
Æ� £³�º�¿�¦�©«°¡±p £9²w¤§³�©µ´¶�wÄ



 
�
ψDNA
H/L (r, t)

Îl¯�¸ · ¯��¡ ¥»£ w¸ ©½¾yº�Ë�ÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡Ë�©«Õ�¾ ³p´P³�Ë�º½ £¨ Schrödinger

ih̄
∂

∂t
ψDNA
H/L (t) = ĤDNAψDNA

H/L (t)
Ê�ô§Äúù§Ì

ý · º�©µ¹§Â¶��º½¯§4¢£¸ ¯�³�©½¸ ª�¤�¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�¢§Â¶� · ¯¡º½¯¡¹¥¼¡±p £¨§¢¥©F³�º½ �³�°§³�º�Ë§¢¥¯�»£©µ»¥¹¥©µ±p¢¥¬®��´¶�(Á�¸ ¯§Éy ¡Æª�¸ · Â¶�	©«Õ�¸ ³pÂP³�©µ´¶��Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§�Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§?»£ª�Â2º�Ë§7º�¤§Õ�Ë§7³�º½ ! ¥»£ w¾  V¨¡»£¯ ·  £°��� w¸jÐÑª� ��¡ £©ÇÆÕ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡ w¸�³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«
Aµ(t)

Ø

ih̄
dAµ

dt
= E

bp(µ)
H/L Aµ + t

bp(µ,µ−1)
H/L Aµ−1 + t

bp(µ,µ+1)
H/L Aµ+1

Ê�ô§Ä �¥Ì
¢¥©
E

bp(µ)
H/L

Ë
HOMO/LUMO

©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ¯�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ¯�º½ £¨�¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�©µ´¶� · ¯¥¸
tbpH/L

º½¯� �¹¥  · ¹¥Ë§ª�ÂP¢¥¯¡º½¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§ ¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§4¢¥©µº½¯§Õ�°�º«´¶��Á�¸ ¯§Á� ¡Ðp¸ · Â¶��¦�©«¨¡±ÑÂ¶��²w¤�Æ³�©µ´¶�wÄ

Ó º�Ë(³�¨��¡¬«ÐÑ©½¸ ¯7Îl¯7»£©«ª�¸ ±pª�¤§Ày £¨§¢¥©�º½ �»£ª�¿¡º�¨¡»£ �Ï�³�ÐÑ¨§ª�¼§,Ò�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§9±�¸ ¯�º�Ë(¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤
©®�¡¿£	©µ»w¸ »¥¹¥¬« ��'Éy £ª�º�¾  £¨�Ê= ¥»£¼§	¼'Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨¥Ì(³�©� £ª�¸ ³�¢¥¬®�¡¯Vº�¢¥¼§¢¥¯¡º½¯º½ £¨ B-DNA

³�©
©µ»w¾ »£©«Á� �¢¥©«¢¥ ���´P¢¥¬®��´¶��²w¤§³�©µ´¶�wÄ�Ù��&±�¸ ¯!»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¯ 'Éy £ª�¬«¯§�²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸s³�©(¢£¾ ¯	²w¤§³�Ëº�Ë§?»£ª�Â2º�Ë§�¬µ¹£¸ · ¯§ · ¯¥¸l³�º½ 	»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¯�»£ £¨	¯ ·  �¹¥ £¨�Îl©½¾l³�º�Ë���¯§Á�©®�§¾ �¡Ë A º½ £¨

µ
Æ� £³�º½ £°

¦�©«°¡±p £¨§'²w¤§³�©µ´¶�wÍF¢§»£ £ª�©½¾��¡¯�¢¥©µº½¯§Éy©«ª Îl©½¾�©®��º�¿£�º½ £¨
µ
Æ� £³�º½ £°�¦�©«°¡±p £¨§V²w¤§³�©µ´¶�R³�º�Ë

Îl¨§¢£¾ �¡Ë
T
¼��¡¯�¬«ÐÑ £¨§¢¥©&Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�³�º�Ë²w¤§³�Ë�º�Ë§&Á�©«°¡º�©«ª�Ë§&¬µ¹£¸ · ¯§!©½¾ º�©	º½ £¨»£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡ £¨�¦�©«°¡±p £¨§

µ− 1
»£ £¨�©½¾ �¡¯¥¸yË�¯§Á�©®�§¾ �¡Ë

A
©½¾ º�©4º½ £¨�©µ»£¿£¢¥©®�¡ £¨�¦�©«°¡±p £¨§

µ +
1
»£ £¨f©½¾ �¡¯¥¸ÈË�±p £¨§¯��§¾ �¡Ë

G
¼��¡¯R¢¥©µº½¯§Éy©«ª Îl©½¾ · ¯¡º�¤�¢¥¼ ·  £'º�Ë§'¾ Á�¸ ¯§�¬µ¹£¸ · ¯§'©½¾ º�©V³�º½ »£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡ ¦�©«°¡±p £?²w¤§³�©µ´¶�
µ− 1

³�º�Ë�Îl¨§¢£¾ �¡Ë
T
©½¾ º�©�³�º½ !©µ»£¿£¢¥©®�¡ ¦�©«°¡±p £4²w¤§³�©µ´¶�

µ+ 1
³�º�Ë · ¨¡º½ £³y¾ �¡Ë C Ä



�

�8¡!¢b�<^µda¤ÆÅBf±�8¡!Àb�<^¬_kl`q¢vÁyh©nGk Âyn¨^a¹,¢ÇÃ®§y¡!°®nG¢�ce³´¦�§¨�8h_°B§GÀ�cA§�h\hyÁy[lÁyh�Ä�Ç�8h_�,�y]_p8�8¦y]_p�]!�<¯B§�hjp�]
TB II

¤
Ó º�Ë���»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼�¯§¨¡º�¼�¬«ÐÑ £¨§¢¥©Fº�¸ 4»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´Ú³�ÐÑ¬«³�©½¸ �Ø

ih̄
∂

∂t
ψDNA
H/L = ĤDNAψDNA

H/L

Ê�ô§Ä �£Ì
ψDNA
H/L (r, t) =

∑

µ

[Aµ(t)ψ
b(µ,1)
H/L (r) +Bµ(t)ψ

b(µ,2)
H/L (r)]

Ê�ô§Ä��§Ì

ih̄
dAµ

dt
= E

b(µ,1)
H/L Aµ + t

b(µ,1;µ,2)
H/L Bµ + t

b(µ,1;µ−1,1)
H/L Aµ−1 + t

b(µ,1;µ+1,1)
H/L

Aµ+1 + t
b(µ,1;µ−1,2)
H/L Bµ−1 + t

b(µ,1;µ+1,2)
H/L Bµ+1

Ê�ô§Ä �¥Ì

ih̄
dBµ

dt
= E

b(µ,2)
H/L Bµ + t

b(µ,2;µ,1)
H/L Aµ + t

b(µ,2;µ−1,2)
H/L Bµ−1 + t

b(µ,2;µ+1,2)
H/L

Bµ+1 + t
b(µ,2;µ−1,1)
H/L Aµ−1 + t

b(µ,2;µ+1,1)
H/L Aµ+1

Ê�ô§Ä� §Ì



�
T�Syx È TVU	a}{�\ÊÉ�U	]�Xt��X TËÉµ�	XÍÌ�\7UYX®� U	T}Î4�ÐÏ�W4Ñ�c'UÒ�}ÓÕÔNÖe×

W4{�\?c�WØ�}ÓÙW \ \ÊÌ�W¸Ì�\7^�] |�a}W \�_ X bRT�XÚW�c�{}|�] V X_×
W4{�]�W

ös¸ ¯V�¡¯�¯��¡¯¡»£¯§ª�¯§³�º�¼§³� £¨§¢¥©�Á�°§ �Á�¸ ¯§Á� ¡Ðp¸ · ¤�¦�©«°¡±pË!²w¤§³�©µ´¶� DNA
¯ ·  �¹¥ £¨�Îl £°§¢¥©�º�Ë��»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´ ³�°§¢�²w¯§³�Ë

s = 1 s = 2

5′ 3′ÄÄÄ ÄÄÄ
Y Yc

X XcÄÄÄ ÄÄÄ
3′ 5′

Ê�ô§Ä �¥Ì

Å»£ £ª� £°§¢¥©��¡¯�³�¨§¢�²w �¹£¾ ³� £¨§¢¥©�º½¯�Á�¸ ¯§Á� ¡Ðp¸ · ¤�¦�©«°¡±pË²w¤§³�©µ´¶�'³�º½  DNA
¢¥© uAw · ¯¥¸¶º�¸ ³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¬«�²w¤§³�©½¸ �º½ £¨§&¢¥© Yc · ¯¥¸ Xc

Ä�s9 �»£ª�Â2º½ �¦�©«°¡±p £&¨¡»£ £Á�Ë¡¹§Â¶�¡©½¸¶¿¡º�¸2 w¸
²w¤§³�©½¸ 

Y · ¯¥¸ X ²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸�³�º½ ���¾ Á�¸   · ¹§Â¶�¡ R³�º�Ë�� · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë 5′
Æ
3′
Í;©®��Â º½ 

Yc

· ¯¥¸�º½  Xc

³�º�Ë���¯���º�¾ Îl©µº�Ë · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë 3′ Æ 5′ Ä Ó º½ 	»£¯§ª�¯¡»£¤���´ÚÁ�¸ ¤¡±pª�¯§¢¥¢¥¯�¬®�¡¯§7¦�©«°¡±p £²w¤§³�Ë§9¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°��4º½¯
Y
Æ
Yc · ¯¥¸£º½ �Á�¸ ¯§Á� ¡Ðp¸ · ¿�¯§¨¡º½ £° X Æ Xc

Ä�� ¯¡»£¿£³�º½¯§³�Ë4º½ £¨7»£ª�Â2º½ £¨
¯¡»£¿�º½ �Á�©«°¡º�©«ª� �¦�©«°¡±p £&©½¾ �¡¯¥¸��ÃÄ � Ù̊ · ¯¥¸2©½¾ �¡¯¥¸2³�º�ª�¯§¢¥¢¥¬®�¡ �³�©�³�°¡± · ª�¸ ³�Ë�¢¥©�º½ �»£ª�Â2º½ 
· ¯¡º�¤ 36◦

Ä�?¸j²w¤§³�©½¸ 
Y · ¯¥¸ X ¢§»£ £ª� £°��!�¡¯V©½¾ �¡¯¥¸

A , T , C , G
Ä~Ù��!±�¸ ¯»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¯

¬«ÐÃ´ º½ 	Á�¸ ¢¥©«ª�¬«
CA

³�Ë§¢¥¯¥¾ �¡©½¸p¿¡º�¸� w¸Ã²w¤§³�©½¸ 
C · ¯¥¸ A ²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸y³�º½ ���¬®�¡¯ · ¹§Â¶�¡ 	³�º�Ë��

· ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë 5′ Æ 3′ · ¯¥¸Ñ³�º½ ��(Á�©«°¡º�©«ª� �³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¿ · ¹§Â¶�¡ �²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸p w¸£²w¤§³�©½¸  G
· ¯¥¸ T ³�º�Ë�� 3′ Æ 5′ · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�ËÃÄÓ º�Ë���³�¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡Ë9©«ª�±p¯§³y¾ ¯;Îl¯�¯§³�ÐÑ �¹¥Ë�Îl £°§¢¥©0¢¥©0º½¯� £¢¥ ¥»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼�Êñ»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼�º�°¡»£ £¨
α′
Ì�Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼?»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼�»£ £¨(¬«ÐÑ £¨��7´P,¢¥ ��¡¤§Á�¯(©µ»£¯��¡¤¡¹¥Ë§ÀyË§�¬®�¡¯�¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«�Ä Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬ÇÆ�¡¯(¢¥©�º½¯

poly(dA) - poly(dT) · ¯¥¸wº½¯ poly(dG) - poly(dC)
»£ £¨7Îl¯�¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°���º½¯¥¸Ã¯¡»£¿

N
¦�©«°¡±pË,²w¤§³�©µ´¶�wÄs× �F»¥´P9¯��¡¯§Éy¬«ª ÎlË · © · ¯¥¸w³�º�Ë��4©½¸ ³�¯¡±Ñ´2±p¼7 w¸£»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸¥»£ £¨�ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¡Æ»£ w¸  £°���º½¯¥¸�±�¸ ¯�º�Ë��(»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼�©½¾ �¡¯¥¸� w¸

HOMO · ¯¥¸ LUMO
©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«7©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«?Éy £ª�¬µ´¶�

³�º�¸ ?²w¤§³�©½¸ 	Ê¶²£¹¥¬µ»£ £¨§¢¥©7³�º½ ¨¡»£  · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸  �ô§Ä �¥Ì · ¯¥¸lº½¯	 �¹¥  · ¹¥Ë§ª�ÂP¢¥¯¡º½¯&¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§�Íj¢¥©ÇÆº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§�ÊÈ³�º½ !¨¡»£  · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸  �ô§Ä �£ÌµÄ4�?¸l»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸j¸ ³�ÐÑ¨§ª�¼§(Á�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§?¹¥¯§¢�²w¤��¡ ���º½¯¥¸¯¡»£¿�º�Ë��!²Ã¸ ²£¹£¸  �±pª�¯§Él¾ ¯ · ¯¥¸2¬«ÐÑ £¨���¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�º�©½¾P¢¥©�¢¥©®Îl¿£Á� £¨§&¯¡»£¿�Á�¸ ¤§Éy £ª� £¨§&³�¨¡±Ñ±pª�¯�ÆÉy©½¾ �Ä#»4¯�»£ª�¬µ»£©½¸y�¡¯�º½ ��§¾ ³� £¨§¢¥©�¿¡º�¸j w¸l»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸
Ebp

H · ¯¥¸ tbpH ±�¸ ¯	º�Ë���¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤	 ¥»¥Â¶�
»£ª�¬µ»£©½¸Ñ�¡¯�¹¥Ë§ÉpÎl £°���¢¥©F¯���º�¾ Îl©µº½ �»£ª�¿£³�Ë§¢¥ pÄ Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯	 w¸p»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸p»£ £¨�¯§Éy £ª� £°��º�¸ �©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«

HOMO
r
LUMO Eb

H , E
b
L

º«´¶��²w¤§³�©µ´¶��Ê
A
Í
T
Í
G
Í
C
Ì4¬«ÐÑ £¨��

¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�º�©½¾ · ¯¥¸j¢¥©µº�ª�Ë�Îl©½¾y¯¡»£¿Á�¸ ¤§Éy £ª� £¨§(³�¨¡±Ñ±pª�¯§Éy©½¾ %� � �¨�¨�a�ÔÄ4�?¸lº�¸ ¢¥¬«7»£ £¨&ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¡Æ



ô ó
»£ w¸  £°§¢¥©Ò� �¨�a��Éy¯¥¾ �¡ ���º½¯¥¸�³�º½ ���ÿF¾ �¡¯ · ¯!ô§Äõô§Ä
Z\[�]_^a`b^ac�da¤�daf�Û±k�hyÁBk ¬_maÁBk h®c�hy]¦©n�Âqh_k h®c±¬op�]:¬�h�§¨§¨¯®nqp�]�<¯B§�hjp�]\¬���°

B-DNA Ü �k�¬_k �8¦®c!¬op�]e�aÁy�[ p�]Ä[�]¸�y]B¬�^Bk<§�h
eV

¤
¶;¤§³�Ë

A T G C
Eb

H −8.3 −9.0 −8.0 −8.8
Eb

L −4.4 −4.9 −4.5 −4.3

�?¸�»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� w¸y»£ £¨�¯§Éy £ª� £°���º½¯� �¹¥  · ¹¥Ë§ª�ÂP¢¥¯¡º½¯	¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§ tb(λ,s;µ,s′)H/L

º½ £¨�Éy £ª�¬«¯�¢¥©ÇÆ
º½¯§Õ�°�±p©½¸ º½ ��§¸ · Â¶��²w¤§³�©µ´¶��¬«ÐÑ £¨��	¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�º�©½¾~¯¡»£¿Á�¸ ¤§Éy £ª� £¨§�³�¨¡±Ñ±pª�¯§Éy©½¾ %� �q�B�G�wô�ÔÄ?�?¸º�¸ ¢¥¬«,»£ £¨�ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸  £°§¢¥©t� �¨�a�jÉy¯¥¾ �¡ ���º½¯¥¸p³�º½ £¨§,»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´R»w¾ �¡¯ · ©«(ô§ÄúùwÍlô§Ä �ÃÍlô§Ä �ÑÍlô§Ä��wÄ
Z\[�]_^a`b^ac�da¤ �qf�Z\^®n¨¯¸�8h�¬©nG�k��8h�¬�^�ÁB¢bÄaÀb§GÀ�c&Âqk ^¾�aÁy¦®c Ü tbH `b^BkqÂqk ^AÀ¸�bh¸`�¬©n¨my]k ^

t
b
L Ü Âqk ^A¬yÀ:�8h�¬�^a¹0�on¨¯hy]B¬_m�c¾¬���°£ªoh_�Âq��°ac��<¯B§�hjp�]B¤�³´[�]¸�y]B¬�^Bk<§�h

meV
¤

Ù ·  �¹¥ £¨�Îj¾ ¯�²w¤§³�©µ´¶� tbH tbL
A
Æ
T −12 −9

G
Æ
C −12

ôB�

Z\[�]_^a`b^ac±da¤ ²bf8Z\^®n¨¯¸�8h�¬©nG�k��8h�¬�^�ÁB¢bÄaÀb§GÀ�c¾Âqk ^A�aÁy¦®c Ü tbH `b^Bk<Âqk ^£À¸�bh¸`�¬©n¨my]k ^
t
b
L Ü Âqk ^Ê¬yÀÊÄk ^¸Â�º�]k ^�8h�¬�^a¹0�on¨¯Ê¹0�on¨¦jp�]\§<¬yÀ

5
′ Ý

5
′
Äk h_�BÞ�°�]§GÀ�¤!Û±kG¬_k �8¦®c¾Ä[�]¸�y]B¬�^Bk<§�h

meV
¤

Ù ·  �¹¥ £¨�Îj¾ ¯�²w¤§³�©µ´¶� tbH tbL
AA

ù �
AT
Í
TA

� ù
AG
Í
GA

� �
AC
Í
CA

�
−2

TT
� ù

TG
Í
GT

� �
TC
Í
CT

ù
−2

GG
�

−2
GC
Í
CG

�
−3

CC
ô ù



ô§ô
Z\[�]_^a`b^ac±da¤ ·�f8Z\^®n¨¯¸�8h�¬©nG�k��8h�¬�^�ÁB¢bÄaÀb§GÀ�c¾Âqk ^A�aÁy¦®c Ü tbH `b^Bk<Âqk ^£À¸�bh¸`�¬©n¨my]k ^

t
b
L Ü Âqk ^Ê¬yÀÊÄk ^¸Â�º�]k ^�8h�¬�^a¹0�on¨¯Ê¹0�on¨¦jp�]\§<¬yÀ

3
′ Ý

3
′
Äk h_�BÞ�°�]§GÀ�¤!Û±kG¬_k �8¦®c¾Ä[�]¸�y]B¬�^Bk<§�h

meV
¤

Ù ·  �¹¥ £¨�Îj¾ ¯�²w¤§³�©µ´¶� tbH tbL
AA

�q� ù �
AT
Í
TA −3

�
AG
Í
GA −3 −6

AC
Í
CA −5 −3

TT
ó Ä�� ó Äúù

TG
Í
GT

� ù
TC
Í
CT

ó Ä��
−0.2

GG −44 −5
GC
Í
CG

�
−4

CC
ô ó Ä �

Z\[�]_^a`b^ac�da¤ ¿bf�Z\^®n¨¯¸�8h�¬©nG�k��8h�¬�^�ÁB¢bÄaÀb§GÀ�c&Âqk ^¾�aÁy¦®c Ü tbH `b^BkqÂqk ^AÀ¸�bh¸`�¬©n¨my]k ^
t
b
L Ü Âqk ^A¬yÀ:�8h�¬�^a¹0�on¨¯hy]B¬_m�c¾¬���°#`¸�¨º�]¸��°Ê�8h�¬�^�i��ÊÄk ^BÄ��¡�kl`aº�]��<¯B§�hjp�]B¤!Û±k,¬_k �8¦®c¾Ä[�]¸�y]B¬�^Bk<§�h

meV
¤

ß ©«°¡±p £,²w¤§³�Ë§
tbH tbL

AA −8
ôB�

AT
���  

AG −5
ô

AC
���

−3
TA

ù��
−7

TT −117 −30
TG

ù��
−17

TC −86
ù§ù

GA −79
� ó

GT
 ��

−32
GG −62

ù ó
GC

� ó �q�
TA

�
−12

TT −107
���

TG −1
ôa�

TC −66 −47



ô�ù
T�S�à á

π
{�]�UYX T!b��÷^�]�{��âÉ7_ XN|�a}W \�_ XâÉ?]�c

DNA
ös¸ ¯�º�Ë��(»£©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼�º�Ë§

π
Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¸ · ¼§7Á� £¢¥¼§4º«´¶��º�©«³�³�¤§ª�´¶�(¯§¦�´2º½ £°§ÐÃ´¶��²w¤§³�©µ´¶�º½ £¨

DNA
Ípº«´¶�

A , T , C , G
ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸ ©½¾ º½¯¥¸lË�¢¥¬®Îl £Á� £

LCAO
Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�ö�ª�¯§¢¥¢£¸ ·  £°Ó ¨��¡Á�¨§¯§³�¢¥ £°�Ù,º½ £¢£¸ · Â¶��s9ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�wÄ �?¸0²w¤§³�©½¸ &¯§¨¡º�¬«&©½¾ �¡¯¥¸2©µ»w¾ »£©«Á�¯� £ª�±p¯��§¸ · ¤�¢¥¿£ª�¸ ¯»£ £¨�³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸P¢¥¬«³p´

sp2
¨�²wª�¸ Á�¸ ³�¢¥ £° · ¯¥¸Pº½¯ pz ¯¡º½ £¢£¸ · ¤�º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤�º½ £¨§	²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸

· ¤�Îl©µº½¯	³�º½ ¢¥ £ª�¸ ¯ · ¿V©µ»w¾ »£©«Á� pÄ#s9¯&Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸ ¯	»£ £¨ · ¯¡º½¯¡¹¥¯§¢�²w¤��¡ £¨���¯§¨¡º�¤�º½¯�º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤Á�Ë§¢£¸  £¨§ª�±p £°��
π
¢¥ £ª�¸ ¯ · ¤�º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤ÃÄe� ¢¥¬®Îl £Á� £ LCAO »£¯§ª�¬«ÐÑ©½¸�¢£¾ ¯�¤§¢¥©«³�Ë�»£ª� £³�¬µ±Ñ±�¸ ³�Ë

º�Ë§
π
Æ�¢¥ £ª�¸ ¯ · ¼§�Á� £¢¥¼§�Äv� π

¢¥ £ª�¸ ¯ · ¼V¢¥ ��¡ £³p´P¢¥¯¡º�¸ Á�¸ ¯ · ¼ · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë&¢§»£ £ª�©½¾~�¡¯»£ª� £³�©µ±Ñ±�¸ ³�º�©½¾p´P?©«Õ�¼§

ψb(r) =
N
∑

j=1

cjpz,j(r)
Ê�ô§Ä � Ì

� Á�©½¾ · º�Ë§ j Á�Ë¡¹§Â¶�¡©½¸�º�Ë���¤�Îlª� w¸ ³�ËF³�©�¿�¹¥¯,º½¯,¤¡º½ £¢¥¯�Ê=¯¡»£¿?¬®�¡¯F¬µ´P N Ì�»£ £¨4³�¨��¡©½¸ ³�Éy¬«ª� £¨��
pz
Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸ ¯�³�º�ËfÁ�©«Á� £¢¥¬®�¡Ë�²w¤§³�Ë�º½ £¨ DNA

Ä��:³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¼§' Ú ¥»£ w¾  £�Á�¾ �¡©½¸�º�Ë��
»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯!©«°§ª�©«³�Ë§(º½ £¨Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨»£ £¨ · ¯¡º½¯¡¹¥¯§¢�²w¤��¡©½¸jº½ '¢¥ £ª�¸ ¯ · ¿'º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿ ψb(r)³�º½ 

j
Æ� £³�º�¿V¤¡º½ £¢¥ V©½¾ �¡¯¥¸~ 

|Cj|
2 ©®��Â º½  pz,j(r) ¨¡»£ £Á�Ë¡¹§Â¶�¡©½¸jº½ '¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ '¯¡º½ £¢£¸ · ¿º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿pÄ!� ψb(r)

¨¡»£¯ ·  £°§©½¸�³�º�Ë���©«Õ�¾ ³p´P³�Ë Schrödinger
Ĥbψb(r) = Ebψb(r)

Ê�ô§Äõô ó Ì
¿¥»£ £¨

Ĥb
©½¾ �¡¯¥¸�Ë w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼ · ¯¥¸ Eb

Ë�¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼�º�Ë§?©®�¡¬«ª�±p©½¸ ¯§4º�Ë§,²w¤§³�Ë§�ÄPÙ���º�¸ · ¯�Îj¸ Æ³�º�Â¶��º½¯§4³�º�Ë���ô§Äõô ó º�Ë��	ô§Ä � »£¯¥¾ ª �¡ £¨§¢¥©

Ĥb
N
∑

j=1

cjpz,j(r) = Eb
N
∑

j=1

cjpz,j(r)
Ê�ô§Äõô§ô�Ì

N
∑

j=1

cjĤ
bpz,j(r) = Eb

N
∑

j=1

cjpz,j(r)
Ê�ô§Äõô�ù§Ì

N
∑

j=1

cjp
∗

z,i(r)Ĥ
bpz,j(r) = Eb

N
∑

j=1

cjp
∗

z,i(r)pz,j(r)
Ê�ô§ÄõôB�¥Ì

N
∑

j=1

cj

∫

drp∗z,i(r)Ĥ
bpz,j(r) = Eb

N
∑

j=1

cj

∫

drp∗z,i(r)pz,j(r)
Ê�ô§Äõô��£Ì

Ö;¿�±Ñ´ ¸ ³�ÐÑ¨§ª�¼§�Á�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§�º«´¶�
pz
º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶�'³�º½¯'¤¡º½ £¢¥¯ÃÍ¶Ë'¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥©µ»w¸ · ¤¡¹¥¨§ÀyËº«´¶� pzº�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶��Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · Â¶��¯¡º�¿£¢§´¶�'Îl©µ´Pª�©½¾ º½¯¥¸�¯§¢¥©µ¹¥Ë¡º�¬«¯ÃÍÈ©®��Â Ë�¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥©µ»w¸ · ¤¡¹¥¨§ÀyË�º½ £¨§



ôB�
¢¥¬«³p´�º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§?Á�©®��¢¥Ë§Á�©®�§¾ ¦�©µº½¯¥¸õÄPÒ�Ë¡¹¥¯§Á�¼

N
∑

j=1

cj

∫

drp∗z,i(r)Ĥ
bpz,j(r) = Eb

N
∑

j=1

cjδij
Ê�ô§Äõôa�§Ì

Îl¬µº½ ���º½¯§
∫

drp∗z,i(r)Ĥ
bpz,j(r) = Hb

ij

Ê�ô§ÄõôB�¥Ì
· ¯¡º½¯¡¹¥¼¡±p £¨§¢¥©F³�º�Ë�³�ÐÑ¬«³�Ë

N
∑

j=1

(Hb
ij − Ebδij)cj = 0

Ê�ô§Äõôa §Ì
Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼(º½ �³�°§³�º�Ë§¢¥¯

N
©«Õ�¸ ³pÂP³�©µ´¶�(±�¸ ¯�º½ ��(»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥¿	º«´¶��¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢§Â¶� · ¯¥¸Ñº«´¶��¸ Á�¸  ¡Æ

· ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�?º�Ë§�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ¯§,º�Ë§�²w¤§³�Ë§,¸ ³� £Á�¨��¡¯§¢¥©½¾Ñ¢¥©9º�Ë��7Á�¸ ¯¡±Ñ´¶�¡ ¥»£ w¾ Ë§³�Ë(º½ £¨ N ×N»w¾ �¡¯ · ¯Fº�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§�ÄPÅV¬«³p´�º�Ë§;¯§ª�¸ Îl¢¥Ë¡º�¸ · ¼§�©µ»w¾ ¹¥¨§³�Ë§;¯§¨¡º½ £°F»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸w w¸³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«
cj · ¯¥¸¥º½¯7¸ Á�¸  £¯��¡°§³�¢¥¯¡º½¯ ψb(r) · ¯�ÎyÂP · ¯¥¸£ w¸w¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ©«�¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¬« Eb

Ä¶ös¸ ¯
�¡¯�»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ³� £¨§¢¥©?º½¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯�¢¥¼¡º�ª�¯§

Hb
ij

¢§»£ £ª�©½¾Ñ�¡¯�ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸ Ë�Îl©½¾yË�¢¥¬®Îl £Á� £4»£ £¨
¯��¡¯§Éy¬«ª�©µº½¯¥¸y³�º½ &¤§ª Îlª� �� �¨�a�ÔÄ9ös¸ ¯�º½¯�Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯	¢¥¼¡º�ª�¯§

Hb
ij ã Ej

»£ª�  · °¡»¥º½ £¨�� w¸pº�¸ ¢¥¬«
� EC ã −6.7 eV

±�¸ ¯�º½¯�¤¡º½ £¢¥¯�¤���Îlª�¯ · ¯
� EN2 ã −7.9 eV

±�¸ ¯�º½¯�¤¡º½ £¢¥¯�¯§¦�Â2º½ £¨�»£ £¨�³�¨��¡©½¸ ³�Éy¬«ª� £¨���¬®�¡¯
pz
Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸  pÄ

� EN3 ã −10.9 eV
±�¸ ¯�º½¯�¤¡º½ £¢¥¯�¯§¦�Â2º½ £¨�»£ £¨�³�¨��¡©½¸ ³�Éy¬«ª� £¨���Á�°§ 

pz
Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸ ¯ÃÄ

� EO ã −11.8 eV
±�¸ ¯�º½¯�¤¡º½ £¢¥¯� £Õ�¨¡±p¿��¡ £¨

ös¸ ¯�º½¯�¢¥Ë�Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯
Hb

ij

¨¡»£¤§ª�ÐÑ £¨��� w¸�©«Õ�¼§?Á�°§ �»£©«ª�¸ »¥º�ÂP³�©½¸ �Ø
Ù��

i 6= j
Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼!¿¡º½¯��! w¸sÁ�©½¾ · º�©« i · ¯¥¸ j ¯��¡¯§Éy¬«ª� ���º½¯¥¸�³�©(±p©½¸ º½ ��§¸ · ¤'¤¡º½ £¢¥¯ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¡Æ»£ w¸ ©½¾ º½¯¥¸y �º�°¡»£ £4º½ £¨

Harrison
� �§ùa�

Vρρπ = Hb
ij = −0.63

h̄2

md2ij

Ê�ô§ÄõôB�¥Ì
¢¥©
m
�¡¯�©½¾ �¡¯¥¸pË�¢¥¤§¦�¯�º½ £¨ · ¯¥¸ dij Ë�¯¡»£¿£³�º½¯§³�Ë(¢¥©µº½¯§Õ�°�º«´¶�(¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÃ´¶��»¥¹¥Ë§³y¸ ¬«³�º�©«ª�´¶�±p©½¸ º½ ��§¸ · Â¶��¯¡º�¿£¢§´¶�wÄ� Á�©«°¡º�©«ª�Ë�»£©«ª�¾ »¥º«´P³�Ë	¯§Éy £ª�¤	º½¯&¢¥Ë	Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯&³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯!¢¥¼¡º�ª�¯§ · ¯¥¸j¯��¡¯§Éy¬«ª� ���º½¯¥¸j³�©7¤�Æº½ £¢¥¯�»£ £¨�Á�©4³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸p¤§¢¥©«³�¯ÃÄ2Ï�³�ÐÑ°§©½¸

Hb
ij ã ó Äös¸ ¯?º½ ��4»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥¿(º«´¶�

N
¢¥ £ª�¸ ¯ · Â¶�?º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶� · ¯¥¸¥º«´¶�7¸ Á�¸  £©®�¡©«ª�±p©½¸ Â¶�7ÐÑª�©½¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸wËÁ�¸ ¯¡±Ñ´¶�¡ ¥»£ w¾ Ë§³�Ë�º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§�ÄP× ý2º�³y¸�Õ�© · ¸ ��Â¶��º½¯§7¯¡»£¿	º½¯�ÐÑ¯§¢¥Ë¡¹¥¿¡º�©«ª�¯�©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¤º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤4º½¯4 ¥»£ w¾ ¯?³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�Â¶�¡ ���º½¯¥¸¡¢¥©ÈÁ�°§ 7Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸ ¯Fº½  · ¯�Îl¬®�¡¯ÃÍ¥ �¹¥  · ¹¥Ë§ª�Â¶�¡ ���º½¯¥¸£¢¥©º½¯F¨§ÀyË¡¹¥¿¡º�©«ª�¯�º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤4©µÂP;¿¡º½ £¨F©«Õ�¯���º�¹¥Ë�Îl £°���¿�¹¥¯Fº½¯FÁ�¸ ¯�Îl¬«³y¸ ¢¥¯ pz Ë¡¹¥© · º�ª�¿��§¸ ¯ÃÄ�s9 7©ÇÆ�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¤?¨§ÀyË¡¹¥¿¡º�©«ª�  · ¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®�¡ 7¢¥ £ª�¸ ¯ · ¿�º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿( ��¡ £¢¥¤§¦�©µº½¯¥¸ π HOMO

Ê
Highest



ô��
Occupied Molecular Orbital, HOMO

Ì · ¯¥¸y©½¾ �¡¯¥¸pº½  ψb
H(r)

Í�©®��Â º½ &©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¤�ÐÑ¯§¢¥Ë�Æ¹¥¿¡º�©«ª� �¢¥Ë · ¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®�¡ (©½¾ �¡¯¥¸£º½  π∗ LUMO
Ê
Lowest Unoccupied Molecular Orbital,

LUMO
Ì · ¯¥¸�©½¾ �¡¯¥¸pº½  ψb

L(r)
Ä

T�S_ä È \7UYX®� U	T}Î4� Ï�W4Ñ�c'UÒ�}ÓåÔNÖÇW4{�\?c�WØ�}Ó�W \ \ÊÌ�W¸Ì�\\×
^�]Ù|�a}WØ�}Ó

ös¸ ¯��¡¯R»£©«ª�¸ ±pª�¤§Ày £¨§¢¥©'º�Ëf¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤fÉy £ª�º�¾  £¨�¢¥©µº½¯§Õ�°�º«´¶��²w¤§³�©µ´¶�wÍ9Îl¯R»£ª�¬µ»£©½¸;�¡¯
±Ã��´Pª�¾ ¦� £¨§¢¥©�¿¡º�¸� w¸�¿£ª� w¸

HOMO · ¯¥¸ LUMO
¯§Éy £ª� £°��&º�¸ �¢¥ ��¡ £Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¸ · ¬« · ¨§¢¥¯¡º½ ¡Æ³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸ �»£ £¨�¯���º�¸ »£ª� £³p´2»£©«°§ £¨��7¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ¯�º½ �¨§ÀyË¡¹¥¿¡º�©«ª� �©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¤ · ¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬ÇÆ�¡ �º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿ · ¯¥¸pº½ 	ÐÑ¯§¢¥Ë¡¹¥¿¡º�©«ª� 	©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¤�¢¥Ë · ¯¡º�©½¸ ¹¥Ë§¢¥¢¥¬®�¡ �º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¿	º½ £¨�¢¥ £ª�¸ ¯ ·  £°³�¨§¢§»¥¹¥¬µ±p¢¥¯¡º½ £�Äs× ýPÐÑ ���º½¯§�»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ³�©½¸wº½¯�¢¥ £ª�¸ ¯ · ¤7º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤ ψb

H(r) · ¯¥¸ ψb
L(r)

Îl¯7¢§»£ ¡Æ
ª�¬«³� £¨§¢¥©7�¡¯!»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ³� £¨§¢¥©�º�Ë!ÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡Ë · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë	 �¹¥¿ · ¹¥Ë§ª� £¨º½ £¨»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§

DNA · ¯¥¸2 ¥»£ w¸  £¨§Á�¼¡»£ ¡º�©!Éy £ª�¬«¯ÃÄ�Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼�©½¾ º�©	Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨�»£ £¨ · ¸ �¡©½¾ º½¯¥¸¢¥¬«³p´Þº«´¶�
LUMO

¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�'º«´¶�V²w¤§³�©µ´¶�wÍ�©½¾ º�©	 ¥»£¼§&»£ £¨ · ¸ �¡©½¾ º½¯¥¸�¢¥¬«³p´ º«´¶�
HOMO

Ä Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯

ψDNA
H/L (t) =

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ]

Ê�ô§Äõô � Ì
Ò�©½¾ · º�Ë§ λ ØP¯§°§Õ� ���º½¯§?¯§ª�¸ Îl¢¥¿£4º«´¶��¦�©«¨¡±ÑÂ¶�7²w¤§³�©µ´¶�wÄPÒ�Ë¡¹¥¯§Á�¼ λ ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÄõÄõÍN ÄÒ�©½¾ · º�Ë§ s ØP¯§°§Õ� ���º½¯§?¯§ª�¸ Îl¢¥¿£4º«´¶� · ¹§Â¶��´¶�wÄPÒ�Ë¡¹¥¯§Á�¼ s ã ô7¼ s ã ùwÄ� · ¹§Â¶�¡ £7¢¥© s ã ô7¬«ÐÑ©½¸ · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë 5′ Æ 3′� · ¹§Â¶�¡ £7¢¥© s ã ù�¬«ÐÑ©½¸ · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë 3′ Æ 5′× ý2º�³y¸p¢¥©9²w¤§³�Ë(º½¯(»£¯§ª�¯¡»£¤���´  £ª�¾ ¦�©µº½¯¥¸ · ¯¥¸p 	Á�©½¾ · º�Ë§ b ã b(λ, s)

º«´¶�7²w¤§³�©µ´¶�wÄ2Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼	Ø
b ã b(λ, s) ã ùÑÊ λ Æ®ô�Ìeæ s

Íp¢¥©
b ã ô§ÍúùwÍ �ÃÍõÄõÄõÄõÄõÍúù NÓ ÐÑË§¢¥¯¡º�¸ · ¤

λ s bô ô ô
ô ù ù
ù ô �
ù ù �� ô �� ù �



ôa�
� »£¯§ª�¯¡»£¤���´ · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë9±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸¡´P;¯��¡¤¡»¥º�¨¡±p¢¥¯�º«´¶� · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶�9º«´¶�²w¤§³�©µ´¶��¢¥©FÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡ £¨§7³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«�Ä��?¸�³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«

Aλ(t) · ¯¥¸ Bλ(t)
¯���º�¸ Æ

³�º½ w¸ ÐÑ £°��&³�º�¸ 7²w¤§³�©½¸ (º½ £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨�ô · ¯¥¸�ù�º½ £¨ λ Æ� £³�º½ £°&¢¥ ��¡ £¢¥©«ª� £°§�¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ¯ÃÄ��?¸
ψ

b(λ,1)
H/L · ¯¥¸ ψb(λ,2)

H/L

©½¾ �¡¯¥¸~ w¸
HOMO

r
LUMO · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸ �º«´¶��²w¤§³�©µ´¶��º½ £¨ λ Æ £³�º½ £°F¦�©«°¡±p £¨§2²w¤§³�©µ´¶�9»£ £¨4©®��º½ ¥»w¾ ¦� ���º½¯¥¸§©½¾ º�©�³�º�Ë��9»£ª�Â2º�Ë,¬µ¹£¸ · ¯ s ã ô;©½¾ º�©�³�º�Ë,Á�©«°¡º�©«ª�Ë

s ã ùwÄ�s9 (º�©µº�ª�¤¡±Ñ´¶�¡ �º½ £¨�¢¥¬µº�ª� £¨4º«´¶�?ÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®��´¶�7³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�Â¶�wÍ | Aλ(t) |
2 · ¯¥¸

| Bλ(t) |2
©½¾ �¡¯¥¸s w¸s»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©«� �Éy £ª�¬«¯§��¡¯&²wª�©®Îl©½¾s³�º�¸ (²w¤§³�©½¸ �º½ £¨V©®�¡¿£�¼º½ £¨V¤¡¹�Æ

¹¥ £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨ÃÄ&s9 &¤�Îlª� w¸ ³�¢¥¯�©µ»£© · º�©½¾ �¡©µº½¯¥¸�³�©4¿�¹¥©«4º�¸ F²w¤§³�©½¸ 4º½ £¨�©«Õ�©µº½¯§¦�¿£¢¥©®�¡ £¨�¢¥ £ª�¾  £¨
DNA

Ä0� · ¯¡º�¤§³�º½¯§³�Ë ψDNA
H/L (t)

¨¡»£¯ ·  £°§©½¸Ã³�º�Ë��?ÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡Ë�©«Õ�¾ ³p´P³�Ë Schrödinger
ih̄
∂

∂t
ψDNA
H/L (t) = ĤDNAψDNA

H/L (t)
Ê�ô§Äúù ó Ì

Ù���º�¸ · ¯�Îj¾ ³�º«´ º�Ë��	ô§Äõô � ³�º�Ë���ô§Äúù ó
ih̄
∂

∂t

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ] = ĤDNA

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ]

Ê�ô§Äúùwô�Ì

ih̄
∂

∂t

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(µ,s)∗

H/L ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(µ,s)∗

H/L ψ
b(λ,2)
H/L ] =

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(µ,s)∗

H/L ĤDNAψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(µ,s)∗

H/L ĤDNAψ
b(λ,2)
H/L ]

Ê�ô§Äúù§ù§Ì

ös¸ ¯�º½¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯�º½ £¨�»£ª�Â2º½ £¨�¢¥¬µ¹¥ £¨§7¸ ³�ÐÑ°§ £¨��

ψ
b(µ,s)∗

H/L ψ
b(λ,1)
H/L = δµλδs1

Ê�ô§Äúù��¥Ì
ψ

b(µ,s)∗

H/L ψ
b(λ,2)
H/L = δµλδs2

Ê�ô§Äúùb�£Ì
ÿ,ª�  · °¡»¥º½ £¨���¯¡»£¿�º�¸ �ô§Äõô � · ¯¥¸~ô§Äúù ó  w¸�³�ÐÑ¬«³�©½¸ 

ih̄
dAλ

dt
= E

b(λ,1)
H/L Aλ + t

b(λ,1;λ,2)
H/L Bλ + t

b(λ,1;λ−1,1)
H/L Aλ−1 + t

b(λ,1;λ+1,1)
H/L

Aλ+1 + t
b(λ,1;λ−1,2)
H/L Bλ−1 + t

b(λ,1;λ+1,2)
H/L Bλ+1

Ê�ô§Äúù��§Ì

· ¯¥¸�Ë�»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´

ih̄
dBλ

dt
= E

b(λ,2)
H/L Bλ + t

b(λ,2;λ,1)
H/L Aλ + t

b(λ,2;λ−1,2)
H/L Bλ−1 + t

b(λ,2;λ+1,2)
H/L

Bλ+1 + t
b(λ,2;λ−1,1)
H/L Aλ−1 + t

b(λ,2;λ+1,1)
H/L Aλ+1

Ê�ô§Äúù��¥Ì



ôB�
ÿ,©«ª�¸ ±pª�¯§Éy¼�º«´¶��»£¯§ª�¯¡»£¤���´ ¿£ª�´¶��º�Ë§4©«Õ�¾ ³p´P³�Ë§�ô§Äúù��

Z\[�]_^a`b^aceda¤ÆÅBf çÇ]_^j�q°b¬_kl`b¯Ç�k0monG�k<¬yÀ�cehji�[ §bp�§GÀ�c

t
b(λ,1;λ,2)
H/L :

© · Éyª�¤§¦�©½¸pº�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬«¯�©®��º�¿£4º½ £¨�¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�©µ´¶�wÄ

t
b(λ,1;λ−1,1)
H/L :

© · Éyª�¤§¦�©½¸pº�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¢¥©Fº½ �»£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡ 	¦�©«°¡±p £F²w¤§³�©µ´¶�(Á�¸ ¯§©µ¹£¸ Õ�¸ ¯ · ÂP�Ä

t
b(λ,1;λ+1,1)
H/L :

© · Éyª�¤§¦�©½¸pº�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¢¥©,º½ 	©µ»£¿£¢¥©®�¡ &¦�©«°¡±p £,²w¤§³�©µ´¶��Á�¸ ¯§©µ¹£¸ Õ�¸ ¯ · ÂP�Ä

t
b(λ,1;λ−1,2)
H/L :

© · Éyª�¤§¦�©½¸pº�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¢¥©Fº½ �»£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡ 	¦�©«°¡±p £F²w¤§³�©µ´¶�(Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯ÃÄ

t
b(λ,1;λ+1,2)
H/L :

© · Éyª�¤§¦�©½¸pº�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¢¥©,º½ 	©µ»£¿£¢¥©®�¡ &¦�©«°¡±p £,²w¤§³�©µ´¶��Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯ÃÄ

�4¢¥ w¾ ´PF»£©«ª�¸ ±pª�¤§Éy ���º½¯¥¸ · ¯¥¸p w¸p¿£ª� w¸Ñº�Ë§FÁ�©«°¡º�©«ª�Ë§F©«Õ�¾ ³p´P³�Ë§F¬«ÐÑ ���º½¯§4³�Ë§¢¥©½¾  �¯��¡¯§Éy ¡Æª�¤§4º�Ë�²w¤§³�Ë(»£ £¨�¯��¡¼ · ©½¸�³�º½  λ Æ� £³�º�¿�¦�©«°¡±p £F²w¤§³�Ë§,º½ £¨�Á�©«¨¡º�©«ª� £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨ÃÄÅ»£ £ª� £°§¢¥©?©µ»w¾ ³�Ë§,�¡¯�¨¡»£ §Îl¬«³� £¨§¢¥©F¿¡º�¸
∫

drψ
b(λ,s)∗

H/L ĤDNAψ
b(λ,s)
H/L '

∫

drψ
b(λ,s)∗

H/L Ĥb(λ,s)ψ
b(λ,s)
H/L = E

b(λ,s)
H/L

Ê�ô§Äúù� §Ì
±�¸ ¯

s ã ô§ÄúùwÄös¸ ¯
E

b(λ,s)
H/L

 w¸s©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«�º«´¶��²w¤§³�©µ´¶�	º½ £¨©®�¡¿£ · ¯¥¸�º½ £¨¤¡¹§¹¥ £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨!»£ £¨¯��¡¼ ·  £¨���³�º½  λ Æ� £³�º�¿�¦�©«°¡±p £F²w¤§³�Ë§�Ä�s9¬µ¹¥ £7¢§»£ £ª� £°§¢¥©,�¡¯(Îl¬«³� £¨§¢¥©F¿¡º�¸õØ
t
b(λ,s;µ,s′)
H/L =

∫

drψ
b(λ,s)∗

H/L ĤDNAψ
b(µ,s′)
H/L

Ê�ô§Äúù��¥Ì
Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼7º½ � �¹¥  · ¹¥¼§ª�´P¢¥¯(¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§,»£ £¨(© · Éyª�¤§¦�©½¸wº�Ë��7»£¯§ª�¤§¢¥©µº�ª� �¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§9±�¸ ¯�º�Ë¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤� ¥»£¼§?¼�Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨ÃÄPÙ���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§?³�º�Ë���»£¯§ª�¯¡»£¤���´ ³�ÐÑ¬«³�Ë�¿¥»£ £¨

ψ
b(λ,s)
H/L =

N
∑

i=1

C
b(λ,s)
iH/L p

i
z

Ê�ô§Äúù � Ì
»£ª�  · °¡»¥º�©½¸

t
b(λ,s;µ,s′)
H/L =

N1
∑

i=1

N2
∑

j=1

C
b(λ,s)∗

iH/L C
b(µ,s′)
jH/L Vij

Ê�ô§Ä � ó Ì



ôa 
¢¥©

Vij =

∫

d3rp
(λ,s)
z,i ĤDNAp

(µ,s′)
z,j

Ê�ô§Ä �Ãô�Ì
s9¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯�¢¥¼¡º�ª�¯§

Vij
¢§»£ £ª� £°����¡¯9©«Õ�¯§ÐwÎl £°���¯¡»£¿,º�Ë���¬ · Éyª�¯§³�Ë Slater Æ Koster

� ���ÃÍè�b���
Vij = Vppσ sin

2 ϕ+ Vppπ cos
2 ϕ

Ê�ô§Ä �¥ù§Ì
¿¥»£ £¨�Ë�±Ñ´¶�§¾ ¯�Éø³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¾ ¦�©µº½¯¥¸�¯¡»£¿�º�Ë�Á�¸ ©«°�Îl¨��¡³�Ë�»£ £¨�©®��Â¶�¡©½¸�º½¯�¤¡º½ £¢¥¯

i · ¯¥¸ j · ¯¥¸º½ 	©µ»w¾ »£©«Á� &»£ £¨(²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸ · ¤�Îl©µº½¯�³�º½¯ pz º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · ¤'Ê=Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�º½ 	©µ»w¾ »£©«Á� 	º«´¶��²w¤§³�©µ´¶�§ÌµÄÿ,©«ª�¸ ³�³�¿¡º�©«ª�©«(»¥¹¥Ë§ª� £Éy £ª�¾ ©«�³�ÐÑ©µº�¸ · ¤&¢¥©7º½¯&³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯¢¥¼¡º�ª�¯§ Vppσ · ¯¥¸ Vppπ ²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸³�º½ �¤§ª Îlª� �� �§ùa�ÔÄ0× ý2º�³y¸p¨¡»£¤§ª�ÐÑ £¨���Á�°§ �»£©«ª�¸ »¥º�ÂP³�©½¸ �Ä¶× �Fº½¯���Ë�±Ñ´¶�§¾ ¯�©½¾ �¡¯¥¸�¢¥Ë§Á�¬®�wÍpÉ ã ó ÍÎl¯�¸ ³�ÐÑ°§©½¸
Vij = Vppπ

Ê�ô§Ä ���¥Ì
ÙF¨¡º�¼9Ë�»£©«ª�¾ »¥º«´P³�Ë9¯§Éy £ª�¤9º½¯9¤¡º½ £¢¥¯�»£ £¨�¯��¡¼ ·  £¨���³�©¶Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · ¬«¶²w¤§³�©½¸ P©®��º�¿£¶º½ £¨�¦�©«°�Æ±p £¨§�²w¤§³�©µ´¶�wÄPý¶��Â�±�¸ ¯� ¥»£ w¸ ¯§Á�¼¡»£ ¡º�©4¤¡¹§¹¥Ë�»£©«ª�¾ »¥º«´P³�ËÃÍpÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼(±�¸ ¯�É

6=
ó ÍÑº½¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯

¢¥¼¡º�ª�¯§;Îl¯7Á�¾ �¡ ���º½¯¥¸Ã¯¡»£¿(º�Ë?»£¯§ª�¯¡»£¤���´�³�ÐÑ¬«³�Ë · ¯¥¸Ã¯§Éy £ª� £°��?º½¯7¤¡º½ £¢¥¯7»£ £¨4²wª�¾ ³ ·  ���º½¯¥¸Ã³�©Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · ¤�¦�©«°¡±pË�²w¤§³�©µ´¶�wÄ;� º�°¡»£ £?º½ £¨ Harrison ¸ ³�ÐÑ°§©½¸�±�¸ ¯�¯¡»£ £³�º�¤§³�©½¸ 4º�Ë§?º�¤§Õ�Ë§ £¢¥ w¸  ¥»£ �¹£¸ ·  £°�Á�©«³�¢¥ £°ÃÄ¶ös¸ ¯�¢¥©µ±p¯¡¹¥°¡º�©«ª�©«�Á�¸ ¯¡º½ £¢£¸ · ¬«,¯¡»£ £³�º�¤§³�©½¸ 9 (º�°¡»£ £9º½ £¨ HarrisonÊ
∝ 1

d2

Ì2Á�©®�?¸ ³�ÐÑ°§©½¸õÄ¶Ù���º�¸ · ¯�Îj¾ ³�º½¯���º½¯¥¸£¯¡»£¿�¤¡¹§¹¥ ��F»£ £¨7ÉpÎj¾ �¡©½¸¥© · Îl©µº�¸ · ¤v� ���wÍé�� a�Ñ»£©«ª�¸ ±pª�¤�ÆÉy©½¸ · ¯¡¹¥°¡º�©«ª�¯�º�¸ F¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥ £©µ»w¸ · ¯¡¹¥°§Ày©½¸ ,º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶��¢¥©µº½¯§Õ�°(¯¡º�¿£¢§´¶��Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · Â¶��¢¥ £ª�¾ ´¶�³�©�¯¡»£ £³�º�¤§³�©½¸ �º½ £¨¡¹¥¤§Ðp¸ ³�º½ ��!º�Ë§�º�¤§Õ�Ë§�º½ £¨'Á�©«³�¢¥ £°¨§Á�ª� �±p¿��¡ £¨'¼ · ¯¥¸s¢¥©µ±p¯¡¹¥°¡º�©«ª�©«Ê
' 3

Ù̊4ÌµÄ
Vppπ = Ae−β(d−d0)

Ê�ô§Ä ���£Ì
�?¸�³�º½¯�Îl©«ª�¬«

A · ¯¥¸ β »£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸l¯¡»£¿�º�¸ ?©«Õ�¼§?¯¡»£¯¥¸ º�¼§³�©½¸ 
�
ös¸ ¯(º�¨¡»w¸ · ¬«F¯¡»£ £³�º�¤§³�©½¸ ,º�Ë§�º�¤§Õ�Ë§F £¢¥ w¸  ¥»£ �¹£¸ ·  £°�Á�©«³�¢¥ £° d0

º½¯
Vppπ

³�¨§¢§»w¾ »¥º½ £¨��(¢¥©
© · ©½¾ �¡Ë�»£ £¨�»£ª�  · °¡»¥º�©½¸�¯¡»£¿�º½ ���º�°¡»£  Harrison Ø

A = −0.63
h̄2

md20

Ê�ô§Ä �q�§Ì
Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼

Ae−β(d−d0) = −0.63
h̄2

md2
Ê�ô§Ä ���¥Ì

−0.63
h̄2

md20
e−β(d−d0) = −0.63

h̄2

md2
Ê�ô§Ä �q §Ì

(
d0
dij

)2 = e−β(d−d0)
Ê�ô§Ä ���¥Ì



ôB�
�
�Ú»£¯§ª�¤¡±Ñ´2±p £�º�Ë§

Vppπ

´P;»£ª� £
d
±�¸ ¯

dij ã d0
³�¨§¢§»w¾ »¥º�©½¸¥¢¥©Èº�Ë��F»£¯§ª�¤¡±Ñ´2±p �´P;»£ª� £

d
º�Ë§4³�ÐÑ¬«³�Ë§4¯¡»£¿�º½ ���º�°¡»£ �º½ £¨

Harrison

∂

∂d
(Ae−β(d−d0))

∣

∣

∣

∣

d=d0

=
∂

∂d
(−0.63

h̄2

md2
)

∣

∣

∣

∣

d=d0

Ê�ô§Ä � � Ì

−βAe−β(d−d0)
∣

∣

d=d0
= 2 · 0.63

h̄2

md3

∣

∣

∣

∣

d=d0

Ê�ô§Ä � ó Ì

−βA = 2 · 0.63
h̄2

md30

Ê�ô§Ä �Ñô�Ì
¿¥»£ £¨

A = −0.63
h̄2
md20

Ê�ô§Ä �£ù§Ì

β · 0.63
h̄2

md20
= 2 · 0.63

h̄2

md30

Ê�ô§Ä �q�¥Ì

β =
2

d0

Ê�ô§Ä ���£Ì

· ¯¥¸�©µ»w¸ ¹¥¬µ±p©µº½¯¥¸�¯¡»£¿£³�º½¯§³�Ë d0 ã ô§Í �q� Ù̊ê� �¨�a��Ä0ös¸ ¯,©µ»w¸ · ¯¡¹¥°§Ày©½¸ �º�ª� ¡Ðp¸ ¯ · Â¶��º�°¡»£ £¨ ppσ Í¡º½¯
Vppσ

Á�¾ �¡ ���º½¯¥¸�¯¡»£¿�º�Ë���¬ · Éyª�¯§³�Ë Vppσ = Ae−β(d−d0)
¬«ÐÑ ���º½¯§?Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · ¿!³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¼

A = 2.22
h̄2

md20
.

Ê�ô§Ä �¨�§Ì



ô �
T�Syë U \,X�X«b��ì{�Ö¾~�]�^�]�Ó
\ÊÌ�W V c�WØ�}ÓíÉ?]�cìW�c�WîÉµ�}{�TYÉ?]�Ó

\#ïvX_Wñð'W \�_ XòÏ�W4Ñ�c'UÒ�}ÓóÔNÖÇW4{�\?c�WØ�}Ó
s9 V³�°§³�º�Ë§¢¥¯�©«Õ�¸ ³pÂP³�©µ´¶�	©½¾ �¡¯¥¸l¬®�¡¯	±pª�¯§¢¥¢£¸ · ¿³�°§³�º�Ë§¢¥¯	ù N Á�¸ ¯§Éy £ª�¸ · Â¶�!©«Õ�¸ ³pÂP³�©µ´¶�»£ª�Â2º�Ë§2º�¤§Õ�Ë§2¢¥©2³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«¶ÐÑª� ��§¸ · ¤,©«Õ�¯§ª�º�Ë§¢¥¬®�¡ £¨§ · ¯¥¸ N º½ ,»¥¹¥¼�Îl £2º«´¶�9¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�Â¶�

»£ £¨�¯¡»£¯§ª�º�¾ ¦� £¨��'º½ �©«Õ�©µº½¯§¦�¿£¢¥©®�¡ �º�¢¥¼§¢¥¯
DNA

� ���b�ÔÄ2� · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë HOMO
r

LUMO
º½ £¨f»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§

DNA
Í
ψDNA
H/L (t)

¨¡»£¯ ·  £°§©½¸9³�º�ËfÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡Ë�©«Õ�¾ ³p´P³�Ë
Schrödinger

Ä
ih̄
∂

∂t
ψDNA
H/L (t) = ĤDNAψDNA

H/L (t)
Ê�ô§Ä �q�¥Ì

�
ψDNA
H/L (t)

±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸p´P7¯��¡¤¡»¥º�¨¡±p¢¥¯�º«´¶� · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶�(º«´¶��²w¤§³�©µ´¶�(º½ £¨ DNA¢¥©FÐÑª� ��¡ £©«Õ�¯§ª�º�ÂP¢¥©®�¡ £¨§7³�¨���º�©µ¹¥¬«³�º�©«�Ä

ψDNA
H/L (t) =

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ]

Ê�ô§Ä �¨ §Ì
¿¥»£ £¨

| Aλ(t) |
2 · ¯¥¸ | Bλ(t) |

2
»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©«,©«°§ª�©«³�Ë§,¢£¸ ¯§,©µ»w¸ »¥¹¥¬« ��(¿¥»£Ë§F¼(Ë¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨³�º�¸ 

λ
Æ� £³�º�¬«&²w¤§³�©½¸ º½ £¨�»£ª�Â2º½ £¨ · ¯¥¸;Á�©«°¡º�©«ª� £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨�º�Ë�ÐÑª� ��§¸ · ¼R³�º�¸ ±p¢¥¼ t Ä;»4¯

»£ª�¬µ»£©½¸p�¡¯�¯��¡¯§Éy©«ª Îl©½¾p¿¡º�¸y &¢¥©µº½¯�Îl¬µº�Ë§Ò�
Ĥb(λ,s), ĤDNA

�
6=
ó ÍyÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼�Á�©®��¬«ÐÑ £¨�� ·  w¸ �¡¿³�°§³�º�Ë§¢¥¯F¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�wÄ2�F»£¿¡º�©È w¸£¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©½¸ ;º«´¶�F¯§¦�´2º½ £°§ÐÃ´¶��²w¤§³�©µ´¶� ψb(λ,s)

H/LÁ�©®��©½¾ �¡¯¥¸§¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©½¸ �º�Ë§ ĤDNA Ä�× ý2º�³y¸�Ë ψDNA
H/L (t)

³�º�Ë�²w¤§³�Ë9º«´¶�,¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�º�Ë§
ĤDNA

±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸õØ

ψDNA
H/L (t) =

2N
∑

µ=1

cµ(t)~uµ
Ê�ô§Ä �q�¥Ì

¿¥»£ £¨
~uµ
ØÈ¸ Á�¸  £¯��¡°§³�¢¥¯¡º½¯�º�Ë§

ĤDNA · ¯¥¸ cµ(t) ØP»¥¹¥¤¡º�Ë(»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯§�ÄÙ���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§4º�Ë��	ô§Ä �q��³�º�Ë���©«Õ�¾ ³p´P³�Ë Schrödinger ¬«ÐÑ £¨§¢¥©
ih̄
∂

∂t

2N
∑

µ=1

cµ(t)~uµ = ĤDNA
2N
∑

µ=1

cµ(t)~uµ
Ê�ô§Ä � � Ì

ih̄

2N
∑

µ=1

ċµ(t)~uµ =

2N
∑

µ=1

cµ(t)E
DNA
µ ~uµ

Ê�ô§Ä�� ó Ì
¿¥»£ £¨

EDNA
µ

¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼�º�Ë§ · ¯¡º�¤§³�º½¯§³�Ë§ ~uµ Ä
cµ(t)
∫

cµ(0)

dc′µ(t)
cµ(t)

= −i
EDNA

µ

h̄

t
∫

0

dt′
Ê�ô§Ä��wô�Ì



ù ó
s9©µ¹£¸ · ¤�»£ª�  · °¡»¥º�©½¸ cµ(t) = cµ(0)e

−iEDNA
µ t/h̄ Ä¶× ÙFª�¯�Ë�±p©®�§¸ · ¼�¹¥°§³�Ë�º�Ë§ ψDNA

H/L (t)
©½¾ �¡¯¥¸

ψDNA
H/L (t) =

2N
∑

µ=1

cµ(0)e
−iEDNA

µ t/h̄~uµ
Ê�ô§Ä��§ù§Ì

ös¸ ¯�º�Ë���©«°§ª�©«³�Ë�¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢§Â¶� · ¯¥¸y¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶��±�¸ ¯�º�Ë ĤDNA
}

→

ĤDNA~uµ = EDNA
µ ~uµ

Ê�ô§Ä����¥Ì
Ò�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ · ¤�º½ �»£ª�¿¡²£¹¥Ë§¢¥¯�¯��¡¤¡±p©µº½¯¥¸p³�º�Ë���©µ»w¾ ¹¥¨§³�Ë(º½ £¨�»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´

(ĤDNA − ÎEDNA
µ )~uµ = 0

¿¥»£ £¨�Ï; 	¢¥ ��¡¯§Á�¸ ¯¥¾  £�ù
N ×

ù
N
»w¾ �¡¯ · ¯§















1 0 0 ... ...
0 1 0 ... ...
0 0 1 ... ...

0 0 ...

Ä Ä Ä
...ÄÄÄ

... ... 0 1















· ¯¥¸y 	¢¥ ��¡¿£³�º�Ë¡¹¥ £ ~uµ »w¾ �¡¯ · ¯§










u1µ
u2µÄÄÄ
u2Nµ











· ¯¥¸9  ù N ×
ù
N
»w¾ �¡¯ · ¯§�º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§�³�º�Ë�²w¤§³�Ë�º«´¶� ψb(λ,s)

H/L

©½¾ �¡¯¥¸� Ú©«Õ�¼§�Ø









ψ
b(1,1)∗

H/L ĤDNAψ
b(1,1)
H/L ψ

b(1,1)∗

H/L ĤDNAψ
b(1,2)
H/L ...

ψ
b(2,1)∗

H/L ĤDNAψ
b(1,1)
H/L ψ

b(2,1)∗

H/L ĤDNAψ
b(1,2)
H/L ...ÄÄÄ

... ψ
b(N,N)∗

H/L ĤDNAψ
b(N,N)
H/L











ùwô
Ù���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§�º½¯,Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯F³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯4¢¥¼¡º�ª�¯§�¢¥© Hii = Eb(λ,s) · ¯¥¸�º½¯F¢¥Ë,Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯�¢¥©

Hij = ψ
b(λ,s)∗

H/L ĤDNAψ
b(µ,s′)
H/L = tb(λ,s;µ,s

′)
 �»w¾ �¡¯ · ¯§4±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸Ñ´P?©«Õ�¼§�Ø











Eb(1,1) tb(1,1;1,2) ...
tb(1,2;1,1) Eb(1,2) ...

... ...

Ä Ä Ä
...

t(N,N ;1,1) ... ... Eb(N,N)











�?¸�Á�¨��¡¯¡º�¬«Fº�¸ ¢¥¬«4º½ £¨
b(λ, s)

©½¾ �¡¯¥¸õØ
b(λ, s) ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúùÑÊ λ Æ®ô�Ì¾æ s

ÍjÄõÄõÄ9Íyù
N
Ä

ös¸ ¯�º�¸ ?¢¥¬µ±�¸ ³�º�©«Fº�¸ ¢¥¬«
λmax = N, smax = 2} → bmax = 2(N − 1) + 2 ⇒ 2N

•
»pÄ Ð!±�¸ ¯

N ã ù ⇒ ² max = 4
Ä0× ÙFª�¯

Hdimers ã








Eb(1,1) tb(1,1;1,2) tb(1,1;2,1) tb(1,1;2,2)

tb(1,2;1,1) Eb(1,2) tb(1,2;2,1) tb(1,2;2,2)

tb(2,1;1,1) tb(2,1;1,2) Eb(2,1) tb(2,1;2,2)

tb(2,2;1,1) tb(2,2;1,2) tb(2,2;2,1) Eb(2,2)









Å'¸ ¯�³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¸ · ¼�¯��¡¯¡»£¯§ª�¤§³�º½¯§³�Ë(º�¨§ÐÑ¯¥¾  £¨�¨¡»£ ¡º�¢¥¼§¢¥¯¡º½ £4º½ £¨ DNA
s = 1 s = 2

5′ 3′ÄÄÄ ÄÄÄ
Y Yc λ+ 1
X Xc λ
Z Zc λ− 1ÄÄÄ ÄÄÄ
3′ 5′�?¸ÑÁ�¨��¡¯¡º�¬«,º�¸ ¢¥¬«,º½ £¨

b
±�¸ ¯(º½ £¨§4Á�°§  · ¹§Â¶�¡ £¨§Fº½ £¨ DNA

Éy¯¥¾ �¡ ���º½¯¥¸Ñ³�º½ £¨§,»w¾ �¡¯ · ©«(ô§Ä� 
· ¯¥¸~ô§Ä �ÃÄ



ù§ù
Z\[�]_^a`b^ac!da¤)ô¸f�³t°�]_^¬_¦®c\¬_k �8¦®c\¬���°

b
¬���°#`¸�¨º�]¸��°

s õ d
ùÑÊ
λ
æ(ô

−
ô�Ìjæ

s ã b æ?ù ùÑÊ
λ
æ(ô

−
ô�Ìjæ

s
æ(ô ã b æÊ�ùÑÊ

λ−
ô�Ìjæ

s ã b ùÑÊ
λ−
ô�Ìjæ

s
æ(ô ã b æ(ôùÑÊ

λ−
ô
−
ô�Ìjæ

s ã b− ù ùÑÊ
λ−
ô
−
ô�Ìjæ

s
æ(ô ã b− ô

Z\[�]_^a`b^ac!da¤ öbf�³t°�]_^¬_¦®c\¬_k �8¦®c\¬���°
b
¬���°#`¸�¨º�]¸��°

s õ �
ùÑÊ
λ
æ(ô

−1
Ìjæ
s− 1 ã b æ(ô ùÑÊ

λ
æ(ô

−
ô�Ìjæ

s ã b æ?ùùÑÊ
λ−
ô�Ìjæ

s−
ô ã b− ô ùÑÊ

λ−
ô�Ìjæ

s ã bùÑÊ
λ−
ô
−
ô�Ìjæ

s−
ô ã b− � ùÑÊ

λ− 1−
ô�Ìjæ

s ã b− ù
Ù,»£¿	º�Ë��(»£ª�Â2º�Ë�¬µ¹£¸ · ¯ÃÍ�¯¡»£¿�»£©«ª�¸ º�º�¿	Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼ b ¬«ÐÑ £¨§¢¥©�Ø

b↔

b + 3
b + 2
b + 1
b− 1
b− 2

Ù,»£¿	º�Ë���Á�©«°¡º�©«ª�Ë�¬µ¹£¸ · ¯ÃÍ�¯¡»£¿	¤§ª�º�¸  	Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼ b ¬«ÐÑ £¨§¢¥©�Ø

b↔

b + 2
b + 1
b− 1
b− 2
b− 3

�F»£¿¡º�©0±�¸ ¯;�¡¯;»£©«ª�¸ ±pª�¤§Ày £¨§¢¥©¶º�¸ ¶»£¯§ª�¯§¢¥¬µº�ª� £¨§2¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§0ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸  £°§¢¥©2º½ 
t(b;b

′)¬®�¡¯���º�¸Ñº½ £¨
tb(λ,s;µ,s

′) · ¯¥¸p±�¸ ¯�º�¸ ?©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©« E(b)
Ä Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯ (λ, s) → bÊ�ô§Íõô�Ì

→
ô

Ê�ô§Íúù§Ì
→
ù

ÊÔùwÍõô�Ì
→

�
ÊÔùwÍúù§Ì

→
�

Ù���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ¯�º½ £¨
b′
Ä



ù��
•
ös¸ ¯�»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¯�¿¡º½¯��

N ã � =⇒ bmax = 6

Htrimers ã

















E(1) tb(1,2) tb(1,3) tb(1,4) 0 0
tb(2,1) E(2) tb(2,3) tb(2,4) 0 0
tb(3,1) tb(3,2) E(3) tb(3,4) tb(3,5) tb(3,6)

tb(4,1) tb(4,2) tb(4,3) E(4) tb(4,5) tb(4,6)

0 0 tb(5,3) tb(5,4) E(5) tb(5,6)

0 0 tb(6,3) tb(6,4) tb(6,5) E(6)

















�?¸�©«Õ�¸ ³pÂP³�©½¸ 7¸ ³�ÐÑ¨§ª�¼§?Á�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§,±�¸ ¯�º½ £¨§
Aλ(t) · ¯¥¸ Bλ(t)

©½¾ �¡¯¥¸õØ

ih̄Ȧ1 = Eb(1)A1 + tb(1,2)B1 + tb(1,3)A2 + tb(1,4)B2

Ê�ô§Ä��b�£Ì
ih̄Ḃ1 = tb(2,1)A1 + Eb(2)B1 + tb(2,3)A2 + tb(2,4)B2

Ê�ô§Ä����§Ì
ih̄Ȧ2 = tb(3,1)A1 + tb(3,2)B1 + Eb(3)A2 + tb(3,4)B2 + tb(3,5)A3 + tb(3,6)B3

Ê�ô§Ä����¥Ì
ih̄Ḃ2 = tb(4,1)A1 + tb(4,2)B1 + tb(4,3)A2 + Eb(4)B2 + tb(4,5)A3 + tb(4,6)B3

Ê�ô§Ä��� §Ì
ih̄Ȧ3 = tb(5,3)A2 + tb(5,4)B2 + Eb(5)A3 + tb(5,6)B3

Ê�ô§Ä����¥Ì
ih̄Ḃ3 = tb(6,3)A2 + tb(6,4)B2 + tb(6,5)A3 + Eb(6)B3

Ê�ô§Ä�� � Ì
Ó ¨��¡ £Àl¾ ¦� ���º½¯§�¸ ³�ÐÑ°§ £¨���º½¯�»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´

·
ös¸ ¯

b
ØP»£©«ª�¸ º�º�¿pÍ�Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼

s ã ô
Hbb′ = Eb

±�¸ ¯
b = b′

Hbb′ = t(b;b
′)
±�¸ ¯

b′ = b± 1, b± 2, b+ 3
Hbb′ ã ó ±�¸ ¯�¤¡¹§¹¥  b′

·
ös¸ ¯

b
Ø�¤§ª�º�¸  pÍ�Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼

s ã ù
Hbb′ = Eb

±�¸ ¯
b = b′

Hbb′ = t(b;b
′)
±�¸ ¯

b′ = b± 1, b± 2, b− 3
Hbb′ ã ó ±�¸ ¯�¤¡¹§¹¥  b′

�F»£¿¡º�©FË�±p©®�§¸ · ¼�¹¥°§³�Ë(º½ £¨�»£ª� ¡²£¹¥¼§¢¥¯¡º½ £?¬«ÐÑ©½¸pº�Ë�¢¥ £ª�Éy¼

ψDNA
H/L (t) =























A1(t)
B1(t)
A2(t)
B2(t)ÄÄÄ
AN (t)
BN(t)























=
2N
∑

µ=1

cµ(0)e
−iEDNA

µ t/h̄~uµ
Ê�ô§Ä � ó Ì



ùb�
»4¯�ÐÑª�©½¸ ¯§³�º½ £°���¯§ª�Ðp¸ · ¬«?³�¨���Îl¼ · ©«,±�¸ ¯�º½ ��(»¥¹¥¼§ª�Ë(»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥¿	º�Ë§ ψDNA

H/L (t)
ÍpÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼

±�¸ ¯&º½ ��&¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�¢¥¿Vº«´¶�&³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�Â¶�
cµ(0)

Ä��?¸~¯§ª�Ðp¸ · ¬«�³�¨���Îl¼ · ©«(©«Õ�¯§ª�º�Â¶��º½¯¥¸j¯¡»£¿º�ËF²w¤§³�Ë4»£ £¨?Îl¯?º½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾£ �Éy £ª�¬«¯§�ÄPÒ�Ë¡¹¥¯§Á�¼7©«¤��? �Éy £ª�¬«¯§9º½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾£³�º�ËF²w¤§³�Ë
b ã ù�º½ £¨�©«Õ�©µº½¯§¦�¿£¢¥©®�¡ £¨�º�¢¥¼§¢¥¯¡º½ £

DNA
Í¶Îl¯�¸ ³�ÐÑ°§©½¸

B1(0) = 1
Í;©®��Â  w¸�¨¡»£¿�¹¥ w¸ »£ w¸

³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«,º½ £¨�¯�Îlª� w¾ ³�¢¥¯¡º½ £Fº�Ë§?³�ÐÑ¬«³�Ë§

ψDNA
H/L (t) =

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ]

Ê�ô§Ä �Ãô�Ì
Îl¯�©½¾ �¡¯¥¸p¢¥Ë§Á�¬®�wÄ�Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼

ψDNA
H/L (0) =























A1(0)
B1(0)
A2(0)
B2(0)ÄÄÄ
AN (0)
BN(0)























=























0
1
0
0ÄÄÄ
0
0























=
2N
∑

µ=1

cµ(0)~uµ
Ê�ô§Ä �¥ù§Ì



� Ü*��PL�+ç)ßGI ÷

ø äÐIÍùúIû�ýü+ä
ÜÞÝ�þ

x�S�T � ï�\µX ^�W®bR\?c�WØ�ÿWîÉ?TåÌ�] V c�{�\7UÒ�
ÿ, �¹¥¨§¢¥©«ª�¼?º�°¡»£ £¨

α
ÍwÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼F»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼?»£ £¨7¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°���º½¯¥¸£¯¡»£¿7º�Ë��?¯¡¹§¹¥Ë¡¹¥ £¨§Ðp¾ ¯?©®�¡¿£

³�¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡ £¨�¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�©µ´¶��¢¥©,º�Ë�� · ¤�Îl©�²w¤§³�Ë��¡¯�²wª�¾ ³ · ©µº½¯¥¸p»£¤���´ ¯¡»£¿�º�Ë���¿£¢¥ w¸ ¤º�Ë§F¿¥»¥´P4º½¯
poly(dA) - poly(dT) · ¯¥¸Ñº½¯ poly(dG) - poly(dC)

Ä�»4¯�¯§³�ÐÑ �¹¥Ë�Îl £°§¢¥©,¢¥©
º½ !»¥´P�³�¨§¢§»£©«ª�¸ Éy¬«ª�©µº½¯¥¸j¬®�¡¯§(Éy £ª�¬«¯§(¿¡º½¯���º½ ��	º½ ¥»£ §Îl©µº�¼§³� £¨§¢¥©7³�©�¬®�¡¯	º�¬µº½ w¸  £¨&º�°¡»£ £¨
»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¬«�Ä�ÿ7Ä ÐlÄ

s = 1 s = 2

5′ 3′

G C
G C
G CÄÄÄ ÄÄÄÄÄÄ ÄÄÄ
3′ 5′� · ¨§¢¥¯¡º½ £³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë� �¹¥¿ · ¹¥Ë§ª� £¨�º½ £¨�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§?±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸Ñ´P?©«Õ�¼§

ψpolymers
H/L (t) =

N
∑

λ=1

[Aλ(t)ψ
b(λ,1)
H/L +Bλ(t)ψ

b(λ,2)
H/L ]

ÊÔùwÄõô�Ì

ù��



ù��
Ó ©4¯��¡¯¡»£¯§ª�¤§³�º½¯§³�Ë(¢¥¼¡º�ª�¯§

ψpol.
H/L(t) =















A1(t)
B1(t)ÄÄÄ
AN(t)
BN(t)















ÊÔùwÄúù§Ì

Ù���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§?³�º�Ë��(©«Õ�¾ ³p´P³�Ë Schrödinger
ih̄
∂

∂t
ψpol.
H/L(t) = Ĥpol.ψpol.

H/L(t) ⇒
ÊÔùwÄ �¥Ì

ih̄















Ȧ1(t)

Ḃ1(t)ÄÄÄ
ȦN (t)

ḂN(t)















= Ĥ















A1(t)
B1(t)ÄÄÄ
AN(t)
BN(t)















ÊÔùwÄ �£Ì

�?¸¡©«Õ�¸ ³pÂP³�©½¸ ;¸ ³�ÐÑ¨§ª�¼§ÈÁ�¬«³�¢¥©«¨§³�Ë§2±pª�¤§Éy ���º½¯¥¸�±�¸ ¯,º½¯�»¥¹¥¤¡º�Ë9»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯§
Aλ(t) · ¯¥¸ Bλ(t)

ih̄Ȧλ(t) = E
b(λ,1)
H/L Aλ + t

b(λ,1;λ,2)
H/L Bλ + t

b(λ,1;λ−1,1)
H/L Aλ−1 + t

b(λ,1;λ+1,1)
H/L

Aλ+1 + t
b(λ,1;λ−1,2)
H/L Bλ−1 + t

b(λ,1;λ+1,2)
H/L Bλ+1

ÊÔùwÄ��§Ì

ih̄Ḃλ(t) = E
b(λ,2)
H/L Bλ + t

b(λ,2;λ,1)
H/L Aλ + t

b(λ,2;λ−1,2)
H/L Bλ−1 + t

b(λ,2;λ+1,2)
H/L

Bλ+1 + t
b(λ,2;λ−1,1)
H/L Aλ−1 + t

b(λ,2;λ+1,1)
H/L Aλ+1

ÊÔùwÄ �¥Ì
� »w¾ �¡¯ · ¯§Fº�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§,Îl¯�©½¾ �¡¯¥¸ 2N × 2N

Ä±s9¯�³�º½ w¸ ÐÑ©½¾ ¯�¢¥¼¡º�ª�¯§�Îl¯�»£©«ª�¸ ¹¥¯§¢�²w¤�Æ
�¡ £¨���º�¸ 7©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«?º«´¶�(²w¤§³�©µ´¶��³�º�Ë�� · °§ª�¸ ¯�Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸   · ¯¥¸�º½¯� �¹¥  · ¹¥Ë§ª�ÂP¢¥¯¡º½¯¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§�¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§�³�º�¸ �¢¥Ë'Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ©«�Îl¬«³�©½¸ �º½ £¨'»w¾ �¡¯ · ¯V±�¸ ¯Vº�Ë�� · ¯¡º½¯ · ¿£ª�¨§ÉyËÃÍº�Ë��	©®��º�¿£�¦�©«°¡±p £¨§7²w¤§³�Ë§ · ¯¥¸jº�Ë&Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë	Éy £ª�¬µ´¶�wÄ�� »w¾ �¡¯ · ¯§(º�Ë§ w ¯�Æ¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§4±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸õØ

Hpol. =



























Eb(1,1) tb(1,1;1,2) tb(1,1;2,1) tb(1,1;2,2) 0 0 0 0 ...
tb(1,2;1,1) Eb(1,2) tb(1,2;2,1) tb(1,2;2,2) 0 0 0 0 ...
tb(2,1;1,1) tb(2,1;1,2) Eb(2,1) tb(2,1;2,2) tb(2,1;3,1) tb(2,1;3,2) 0 0 ...
tb(2,2;1,1) tb(2,2;1,2) tb(2,2;2,1) Eb(2,2) tb(2,2;3,1) tb(2,2;3,2) 0 0 ...

0 0 tb(3,1;2,1) tb(3,1;2,2) Eb(3,1) tb(3,1;3,2) tb(3,1;4,1) tb(3,1;4,2) ...
0 0 tb(3,2;2,1) tb(3,2;2,2) tb(3,2;3,1) Eb(3,2) tb(3,2;4,1) tb(3,2;4,2) ...
0 0 0 0 tb(4,1;3,1) tb(4,1;3,2) Eb(4,1) ... ...ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ Ä Ä Ä

...





























ù� 
¼�¯¡»¥¹¥ £°§³�º�©«ª�¯

Hpol. ã



























Eb(1) tb(1,2) tb(1,3) tb(1,4) 0 0 0 0 ...
tb(2,1) Eb(2) tb(2,3) tb(2,4) 0 0 0 0 ...
tb(3,1) tb(3,2) Eb(3) tb(3,4) tb(3,5) tb(3,6) 0 0 ...
tb(4,1) tb(4,2) tb(4,3) Eb(4) tb(4,5) tb(4,6) 0 0 ...
0 0 tb(5,3) tb(5,4) Eb(5) tb(5,6) tb(5,7) tb(5,8) ...
0 0 tb(6,3) tb(6,4) tb(6,5) Eb(6) tb(6,7) tb(6,8) ...
0 0 0 0 tb(7,5) tb(7,6) Eb(7) ... ...ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ ÄÄÄ Ä Ä Ä

...



























tb(1,2) = tb(2,1) :
©®��º�¿£?¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�Ë§4¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë�Éy £ª�¬µ´¶�wÄ

tb(2N−1,2N) = tb(2N,2N−1) :
©®��º�¿£?¦�©«°¡±p £¨§,²w¤§³�Ë§F¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë�Éy £ª�¬µ´¶��¢¥©µº½¯§Õ�°

º�Ë§4»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯§ · ¯¥¸pº�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯§�²w¤§³�Ë§�Ä
tb(1,2N−1) = tb(2N−1,1) : · ¯¡º½¯ · ¿£ª�¨§ÉyË�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬µ´¶��³�º�Ë�� · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë

5′ − 3′
Ê
3′ − 5′

Ì�³�º�Ë���»£ª�Â2º�Ë�¬µ¹£¸ · ¯ÃÄ
tb(2,2N) = tb(2N,2) : · ¯¡º½¯ · ¿£ª�¨§ÉyË�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬µ´¶��³�º�Ë�� · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�Ë

5′ − 3′
Ê
3′ − 5′

Ì;³�º�Ë��(Á�©«°¡º�©«ª�Ë�¬µ¹£¸ · ¯ÃÄ
tb(1,2N) = tb(2N,1) :

Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬µ´¶��³�º�Ë��
5′ − 5′ · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�ËÃÄ

tb(2,2N−1) = tb(2N−1,2) :
Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�Éy £ª�¬µ´¶��³�º�Ë��

3′ − 3′ · ¯¡º�©«°�Îl¨��¡³�ËÃÄ
s9 7»£ª�¿¡²£¹¥Ë§¢¥¯F¯��¡¤¡±p©µº½¯¥¸§³�º½ ?»£ª�¿¡²£¹¥Ë§¢¥¯4¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢§Â¶��Æ ¸ Á�¸  £¯��¡¨§³�¢¥¤¡º«´¶�Fº�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§

(Ĥpol. − ÎEµ)~uµ = 0

¿¥»£ £¨� w¸�»w¾ �¡¯ · ©«?¬«ÐÑ £¨���¯��¡¯§Éy©«ª Îl©½¾p³�º½ �»£ª� £Ë¡±p £°§¢¥©®�¡  · ©«Éy¤¡¹¥¯¥¸  pÄ�?¸~»w¾ �¡¯ · ©« H ©½¾ �¡¯¥¸~»£ª�¯¡±p¢¥¯¡º�¸ ·  w¾ · ¯¥¸�³�¨§¢¥¢¥©µº�ª�¸ ·  w¾õÍ0³�¨��¡©µ»¥ÂP�¿�¹¥©«� w¸0¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¬« E ©½¾ �¡¯¥¸
»£ª�¯¡±p¢¥¯¡º�¸ · ¬« · ¯¥¸s¿�¹¥¯!º½¯V¸ Á�¸  £¯��¡°§³�¢¥¯¡º½¯ ~uµ ©½¾ �¡¯¥¸s £ª Îl �±ÑÂ¶�§¸ ¯V¢¥©µº½¯§Õ�°!º½ £¨§ · ¯¥¸s¢§»£ £ª� £°���¡¯�©µ»w¸ ¹¥©µ±p £°��?�¡¯�©½¾ �¡¯¥¸w»£ª�¯¡±p¢¥¯¡º�¸ · ¤ÃÄ2ÿ,ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯§Fº�¸ F¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¬« · ¯¥¸wº½¯(¸ Á�¸  £¯��¡°§³�¢¥¯¡º½¯º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§4º½ £¨�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§ · ¯¡º½¯¡¹¥¼¡±p £¨§¢¥©4³�º�Ë(±p©®�§¸ · ¼�¹¥°§³�Ë

ψH/L(t) =
2N
∑

µ=1

cµ(0)e
−iEµt/h̄~uµ

ÊÔùwÄ� §Ì



ù��

¿¥»£ £¨
Eµ :

¢�Æ� £³�º�¼�©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¼�¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼�º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§ E1 < E2 < ... < E2N

Ä

~uµ :
¸ Á�¸  £¤��¡¨§³�¢¥¯ÃÄ

cµ(0) :
³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«,»£ £¨�»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸l¯¡»£¿	¯§ª�Ðp¸ · ¬«?³�¨���Îl¼ · ©«�Ä

»4¯º½ ¥»£ §Îl©µº�¼§³� £¨§¢¥©(º½ �Éy £ª�¬«¯V³�º�Ë��	»£ª�Â2º�ËÃÍ0Á�©«°¡º�©«ª�ËÃÍs»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸�º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯²w¤§³�ËÃÄ

ψDNA
H/L (0) =























A1(0)
B1(0)
A2(0)
B2(0)ÄÄÄ
AN(0)
BN (0)























=























1
0
0
0ÄÄÄ
0
0























,























0
1
0
0ÄÄÄ
0
0























,























0
0
0
0ÄÄÄ
1
0























,























0
0
0
0ÄÄÄ
0
1























ÊÔùwÄ �¥Ì

x�Syx È X®~�T	X��%Éµ�YÉ?T[\��U	\#WØ�}Ó Î ]�U ÖFTåW \ {RW«T�~êÖÇWØ�
� »w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯	�¡¯�²wª�©®Îl©½¾~ VÉy £ª�¬«¯§�³�©�¢£¾ ¯	Îl¬«³�Ë&©®�¡¿£�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§�©½¾ �¡¯¥¸

| Aλ(t) |
2¼

| Bλ(t) |2
¢¥©

λ ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÍN Ä »4¯�ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸ ¼§³� £¨§¢¥©'º½ ��R±p©®�§¸ · ©«¨§¢¥¬®�¡ ø³�¨§¢�²w �¹£¸ ³�¢¥¿
| Cj(t) |

2
¯���º�¾Ñº«´¶�

| Aλ(t) |
2 · ¯¥¸ | Bλ(t) |

2
¢¥©
j ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúù

N
ÄPÒ�Ë¡¹¥¯§Á�¼

ψH/L(t) =











C1(t)
C2(t)ÄÄÄ
C2N(t)











ÊÔùwÄ � Ì

× ÙFª�¯�Ë�ùwÄ� (±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸










C1(t)
C2(t)ÄÄÄ
C2N(t)











=

2N
∑

µ=1

cµ(0)e
−iEµt/h̄











u1µ
u2µÄÄÄ
u2Nµ











ÊÔùwÄõô ó Ì



ù �
Ó ¨��¡©µ»¥ÂP(Ë�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯	©«°§ª�©«³�Ë§?º½ £¨	©µ»w¸ »¥¹¥¬« ��	Éy £ª�¬«¯	³�º�Ë��

j
Æ� £³�º�¼�Îl¬«³�Ë�º½ £¨�»£ �¹¥¨§¢¥©ÇÆ

ª� £°§FÎl¯�©½¾ �¡¯¥¸

| Cj(t) |
2=|

2N
∑

µ=1

Cµ(0)e
−iEµt/h̄ujµ |2⇒

ÊÔùwÄõô§ô�Ì

| Cj(t) |
2=

2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

Cµ(0)Cµ′(0)ujµujµ′eiEµt/h̄e−iEµ′ t/h̄ ⇒
ÊÔùwÄõô�ù§Ì

| Cj(t) |
2=

2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµ + 2

2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′ cos(
Eµ − Eµ′

h̄
t)

ÊÔùwÄõôB�¥Ì
� ¢¥¬«³�Ë�º�¸ ¢¥¼�º�Ë§!»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯§!�¡¯�²wª�©®Îl©½¾� fÉy £ª�¬«¯§V³�º�Ë

j
Æ� £³�º�¼�Îl¬«³�Ë�³�©!ÐÑª�¿��¡ 

T
Í

Á�¾ �¡©µº½¯¥¸�¯¡»£¿�º�Ë�³�ÐÑ¬«³�Ë

<| Cj(t) |
2>=

1

T

T
∫

0

| Cj(t) |
2 dt

ÊÔùwÄõô��£Ì
Ó º½ &¿£ª�¸  

T → ∞
Íp¨¡»£ �¹¥ �±�¾ ¦�©µº½¯¥¸

<| Cj(t) |
2>=

2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµ

ÊÔùwÄõôa�§Ì
ös¸ ¯!º½¯!»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼&»£ £¨V¢¥©µ¹¥©µº�¤§¢¥©� w¸s¢¥¬«³�©«�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©«�©½¾ �¡¯¥¸~»£¯¡¹£¸ �¡Á�ª� £¢£¸ · ¬«�Í0Á�©®�!©«Õ�¯§ª½Æº�Â¶��º½¯¥¸Ñ¯¡»£¿�º�¸ 4©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«?©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©« · ¯¥¸Ñº�¸ F»£¯§ª�¯§¢¥¬µº�ª� £¨§F¢¥©µº½¯¡»£¼§Á�Ë§³�Ë§�ÍÃ¯¡¹§¹¥¤(¢¥¿��¡ �¯¡»£¿º½ 
N
ÄFÙ���º½ ¥»£ §Îl©µº�¼§³� £¨§¢¥©?º½ ��	Éy £ª�¬«¯	³�º½ ¯§ª�Ðp¸ · ¿¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«�Íjº�¿¡º�©7 w¸j¢¥¬«³�©«�ÐÑª� ��§¸ · ¤»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©«?©½¾ �¡¯¥¸

<| A1(t) |
2>=<| AN(t) |

2>=
3

2(N + 1)
, ∀N ≥ 2

ÊÔùwÄõôB�¥Ì
s9¯�¨¡»£¿�¹¥ w¸ »£¯

<| B2(t) |
2>= ... =<| BN−1(t) |

2>=
1

(N + 1)
, ∀N ≥ 3

ÊÔùwÄõôa §Ì



� ó
Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼V±�¸ ¯'º½¯'»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¼Vº�°¡»£ £¨

α
±�¸ ¯'º½ ¥»£ §Îl¬µº�Ë§³�Ë'³�º½ �»£ª�Â2º½ �¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«	»£¯¥¾ ª½Æ

�¡ £¨§¢¥© 1
2(N+1)

©µ»w¸ »¥¹¥¬« ���¢¥¬«³�Ë(ÐÑª� ��§¸ · ¤�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯�³�º½ �¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«4¿¥»£ £¨�¬µ±�¸ �¡©FË�¯§ª�Ðp¸ · ¼º½ ¥»£ §Îl¬µº�Ë§³�Ë · ¯¥¸p³�º½ 	³�¨§¢¥¢¥©µº�ª�¸ · ¿�º½ £¨�¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«4´P4»£ª� £4º½  · ¬®��º�ª� �º½ £¨�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§�Äös¸ ¯
N
»£©«ª�¸ º�º�¿�±�¸ ¯�¯§ª�Ðp¸ · ¼�º½ ¥»£ §Îl¬µº�Ë§³�Ë�³�º½  · ©®��º�ª�¸ · ¿	¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«�Íp¯§¨¡º�¿�¯¡»£  · º�¤ 2

2(N+1)©µ»w¸ »¥¹¥¬« ���¢¥¬«³�Ë�ÐÑª� ��§¸ · ¤�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯ÃÄPÙ��� ��¡ £¢¥¤§³� £¨§¢¥© y · ¯¥¸ x º�¸ 7¢¥¬«³�©«?ÐÑª� ��§¸ · ¤�»w¸ Îl¯�Æ�¡¿¡º�Ë¡º�©«F±�¸ ¯�º½¯�©«¨��¡ £ £°§¢¥©®�¡¯ · ¯¥¸pº½¯�¨¡»£¿�¹¥ w¸ »£¯�¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¼�¯���º�¾ ³�º½ w¸ ÐÑ¯ÃÍpº�¿¡º�©

y = x +
1

2(N + 1)

ÊÔùwÄõôB�¥Ì

y = x +
2

2(N + 1)

ÊÔùwÄõô � Ì
ös¸ ¯

N
»£©«ª�¸ º�º�¿ · ¯¥¸�¯§ª�Ðp¸ · ¼�º½ ¥»£ §Îl¬µº�Ë§³�Ë�³�º½  · ©®��º�ª�¸ · ¿&¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«?©«Éy¿£³� ���º½ 	¤�Îlª� w¸ ³�¢¥¯¿�¹§´¶��º«´¶��»w¸ Îl¯��¡ ¡º�¼¡º«´¶��©½¾ �¡¯¥¸�¬®�¡¯�»£ª�  · °¡»¥º�©½¸õØ y ã 3

2(N+1)
· ¯¥¸ x ã 1

N+1

Ä Ó º½¯�Á�¸ ¯¡±pª�¤§¢�Æ
¢¥¯¡º½¯'»£ £¨VÎl¯�¯ ·  �¹¥ £¨�Îl¼§³� £¨��'»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸¶Ë�¢¥¬«³�Ë'»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯�©«°§ª�©«³�Ë§	Éy £ª�¬µ´¶��³�©³�ÐÑ¬«³�Ë	¢¥©7º½ ��	¯§ª�¸ Îl¢¥¿

N
º«´¶�	¦�©«¨¡±ÑÂ¶��²w¤§³�©µ´¶�wÄ4ÙFª�Ðp¸ · ¤&»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸j¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�¬«(±�¸ ¯¿�¹¥©«4º�¸ 7Á�¨��¡¯¡º�¬«F»£©«ª�¸ »¥º�ÂP³�©½¸ ?³�º½ ���»w¾ �¡¯ · ¯�ùwÄõô§Ä

�8¡!¢b�<^Ò�q¤�daf���¦�§GÀ�ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Yh_�®n¨h�§GÀ�c´�aÁB¢�cµ`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°v§�h `b¯BÞBh#¦y]_^ ^�Áym ¬�^}ÁBk ÞB^�]¯�,�y]¸�_�8h©nG¢µ¬_��¢b�<^¬�^
DNA

¤��
N õ d	�



�Ãô
Ó º½ ���»w¾ �¡¯ · ¯�ùwÄúùF²£¹¥¬µ»£ £¨§¢¥©�º�Ë��?»£©«ª�¾ »¥º«´P³�Ë�»£ £¨( �Éy £ª�¬«¯§�º½ ¥»£ §Îl©µº�©½¾ º½¯¥¸Ñ³�©9¢£¾ ¯?²w¤§³�Ë©®�¡¿£ · ¹§Â¶�¡ £¨ÃÍj¢¥ w¸ ª�¤§¦�©µº½¯¥¸l¢¥¿��¡ !³�º½ ��	¸ Á�¸   · ¹§Â¶�¡ ÐÃ´Pª�¾ 7�¡¯�»£©«ª �¡¤§©½¸yº�¾ »£ ¡º½¯	³�º½ ���¤¡¹§¹¥ pÄý¶�¡Á�©½¸ · º�¸ · ¤�»£¯§ª�¯§Á�©½¾ ±p¢¥¯¡º½¯ poly(dA)-poly(dT) HOMO

Ä

�8¡!¢b�<^Ç�q¤ �qf
��¦�§GÀÒÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^#h_�®n¨h�§GÀ�c:�aÁB¢�cAÂqk ^
N õ ¿���Áy¯�]_p��Ç`b^Bk N õ ô�©`b¯¬op�� poly(dA) -

poly(dT)
�
HOMO)

¤



�¥ù

�8¡!¢b�<^¾�q¤ ²bf���¦�§GÀ´ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Çh_�®n¨h�§GÀ�c&�aÁB¢�c¾Âqk ^
N õ�� ��Áy¯�]_p��¾`b^Bk N õ dBd��©`b¯¬op�� poly(dA) -

poly(dT)
�
HOMO)

¤



���

�8¡!¢b�<^A�q¤ ·�f���¦�§GÀ ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c\Âqk ^
N õ d�² poly(dA) - poly(dT)

�
HOMO)

¤



���

�8¡!¢b�<^A�q¤ ¿bf���¦�§GÀ ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c\Âqk ^
N õ ��¿ poly(dA) - poly(dT)

�
HOMO)

¤



�q�

�8¡!¢b�<^A�q¤ÆÅBf���¦�§GÀ ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c\Âqk ^
N õ ²�� poly(dA) - poly(dT)

�
HOMO)

¤



���
Ù��¡¤¡¹¥ �±pË�³�¨§¢§»£©«ª�¸ Éy £ª�¤�¯ ·  �¹¥ £¨�Îl £°���º½¯ poly(dA) - poly(dT) LUMO

Í
poly(dT) -

poly(dA) HOMO · ¯¥¸ LUMO
Í
poly(dG) - poly(dC) HOMO · ¯¥¸ poly(dC) - poly(dG)

HOMO
Äq¼�³�º�¿£³� (¨¡»£¤§ª�ÐÑ £¨��F»£©«ª�¸ »¥º�ÂP³�©½¸ 9³�º�¸ � ¥»£ w¾ ©«9»£©«ª �¡¤§©½¸¥¢£¸ · ª�¿(»£ £³� £³�º�¿ · ¯¥¸£³�º½ ��Á�¾ »¥¹¥¯ · ¹§Â¶�¡ �¯¡»£¿�© · ©½¾ �¡ ��'»£ £¨�¬«ÐÑ©½¸¶º½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾¶³�º�Ë��'¯§ª�ÐÑ¼� �Éy £ª�¬«¯§�Ä�ý¶��º½ ¥»w¾ ³�¯§¢¥©³�© · ¤¡»£ w¸  ���¯§ª�¸ Îl¢¥¿R¦�©«¨¡±ÑÂ¶�V²w¤§³�©µ´¶��³�º½¯ poly(dA) - poly(dT) LUMO

Í
poly(dT) -

poly(dA) HOMO · ¯¥¸ LUMO · ¯¥¸�³�º½¯(º�ª�¸ ¢¥©«ª�¼ÃÍÑº�©µº�ª�¯§¢¥©«ª�¼ÃÍÑ©«Õ�¯§¢¥©«ª�¼ · ¯¥¸pÁ�© · ¯§¢¥©«ª�¼�±�¸ ¯º½¯
poly(dA) - poly(dT) HOMO

Ä,�?¤¡»£ w¸  	»£¯§ª�¤§Á�©½¸ ±p¢¥¯�Éy¯¥¾ �¡©µº½¯¥¸p³�º½ ���»w¾ �¡¯ · ¯�ùwÄ� wÄ

�8¡!¢b�<^A�q¤)ô¸f���¦�§GÀ ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c\Âqk ^
N õ Å poly(dT) - poly(dA) LUMO

¤



�q 
Ó ©?¿�¹¥¯�º½¯

poly(dG)-poly(dC) LUMO · ¯¥¸ poly(dC)-poly(dG) LUMO
»£©«ª �¡¤§©½¸

· ¯¥¸¥³�º½ ��F¤¡¹§¹¥ �� · ¹§Â¶�¡ �¯¡»£¿�© · ©½¾ �¡ ��F»£ £¨?¯§ª�Ðp¸ · ¤?¬«ÐÑ©½¸§º½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾õÄ2ýP¢¥©½¾ �³�º�Ë��F©«ª�±p¯§³y¾ ¯º½ !©®��º½ ¥»w¾ ³�¯§¢¥©?¢¥¬«ÐÑª�¸yº½ ���¯§ª�¸ Îl¢¥¿&º«´¶�Ò� ó ¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�Â¶�wÄ�ÿ,¯§ª�¯§Á�©½¾ ±p¢¥¯¡º½¯�¯ ·  �¹¥ £¨�Îl £°���³�º½¯Á�¸ ¯¡±pª�¤§¢¥¢¥¯¡º½¯�ùwÄ �&ÍyùwÄ � Ä

�8¡!¢b�<^¾�q¤ öbf���¦�§GÀ´ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°AÂqk ^
N õ�� ��Áy¯�]_p��¾`b^Bk N õ d�ö��©`b¯¬op��e§<¬�^

poly(dG) - poly(dC) LUMO
¤



���

�8¡!¢b�<^¾�q¤ � f���¦�§GÀ´ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°AÂqk ^ N õ ô���Áy¯�]_p��¾`b^Bk N õ d·��©`b¯¬op��e§<¬�^
poly(dC) - poly(dG) LUMO

¤



� �
x�S�à � T ~�TVU���Ó {�ÖÇW ]�ÓûU�c%~ê{���Ó {�\ÊÉ?T}Î ]�U	a}Ó
ý�¾ �¡¯¥¸�¬®�¡¯ ¢¥¬µ±p©®Îl £�»£ £¨�¯§Éy £ª�¤�º½  ª�¨�Îl¢¥¿Ú¢¥©'º½ ��� ¥»£ w¾   Á�¸ ¯§Á�¾ Á�©µº½¯¥¸�¬®�¡¯§�Éy £ª�¬«¯§

Ê= ¥»£¼�±�¸ ¯�º�¸  · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©½¸  HOMO
ÍPË¡¹¥© · º�ª� ��§¾  £¨�±�¸ ¯�º�¸  · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©½¸  LUMO

Ì�¿¡º½¯��
º½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾l³�©? ¥»£ w¸ ¯§Á�¼¡»£ ¡º�©7Îl¬«³�Ë

j ′
©®�¡¿£7»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§(É�º�¤��¡ ���º½¯§�³�©7¢£¾ ¯	¤¡¹§¹¥Ë�Îl¬«³�Ë

j
Ä
� · ¯�Îl¯§ª�¿£?¢¥¬«³� £?ª�¨�Îl¢¥¿£4¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§? £ª�¾ ¦�©µº½¯¥¸�´P

kj′j =
<| Cj(t) |

2>

tj′j

ÊÔùwÄúù ó Ì

·tj′j
 �ÐÑª�¿��¡ £,±�¸ ¯7�¡¯7±�¾ �¡©½¸

<| Cj(t) |
2>=| Cj(t) |

2
±�¸ ¯7»£ª�Â2º�Ë�Éy £ª�¤ÃÍÑ©«Éy¿£³� ��7 �Éy £ª�¬«¯§

¬«ÐÑ©½¸pº½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾p³�º�Ë(Îl¬«³�Ë
j ′
Ä

· <| Cj(t) |
2>
¢¥©;Î ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúù N ÍÃË�¢¥¬«³�Ë?º�¸ ¢¥¼7º�Ë§9»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯§9�¡¯4²wª�©®Îl©½¾w �Éy £ª�¬«¯§�³�º�ËÎl¬«³�Ë

j
Ä

Ó º�Ë�� »£ª�  · ©½¸ ¢¥¬®�¡Ëø©«ª�±p¯§³y¾ ¯�Îl¯Ú¨¡»£ �¹¥ �±�¸ ³�º½ £°��ø w¸4ª�¨�Îl¢¥ w¾ k1,2, k1,2N−1, k1,2N , k2,2N−1

Í
k2,2N , k2N−1,2N

¢¥¬«ÐÑª�¸�º½ ���¯§ª�¸ Îl¢¥¿�º«´¶�½� ó ¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�Â¶�ÚÊ
N ã � ó ÌµÄ × ýP³�º«´ ¿¡º�¸È RÉy £ª�¬ÇÆ¯§9¢¥©µº½¯§Éy¬«ª�©µº½¯¥¸£¯¡»£¿(¢£¾ ¯F²w¤§³�Ë

b′
³�©;¢£¾ ¯7¤¡¹§¹¥Ë

b
©®�¡¿£9»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§�Ä��æª�¨�Îl¢¥¿£

kb′b
Á�¾ �¡©µº½¯¥¸

»£¯§ª�¯ · ¤¡º«´
kb′b =

| Aλ(t) |
2

tb′b

±�¸ ¯
b = 1, 3, .., 2N − 1

ÊÔùwÄúùwô�Ì

kb′b =
| Bλ(t) |

2

tb′b

±�¸ ¯
b = 2, 4, .., 2N.

ÊÔùwÄúù§ù§Ì
�?¸�Á�©½¾ · º�©« b · ¯¥¸ λ ³�¨��¡Á�¬« ���º½¯¥¸p¢¥©,º�Ë�³�ÐÑ¬«³�ËÃØ b ã ùÑÊ λ− ô�Ìjæ

s
Ä

tb′b
Ø� 	ÐÑª�¿��¡ £?»£ £¨�¯¡»£¯¥¸ º�©½¾ º½¯¥¸p±�¸ ¯��¡¯�±�¾ �¡©½¸yË�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º½¯�©«°§ª�©«³�Ë§Fº½ £¨�Éy £ª�¬«¯�¾ ³�Ë�¢¥©,º�Ë

¢¥¬«³�Ë�º�Ë§?º�¸ ¢¥¼�±�¸ ¯�»£ª�Â2º�Ë	Éy £ª�¤ÃÍlÁ�©«Á� £¢¥¬®�¡ £¨	¿¡º�¸l !Éy £ª�¬«¯§�¬«ÐÑ©½¸yº½ ¥»£ §Îl©µº�Ë�Îl©½¾l³�º�Ë�²w¤§³�Ë
b′
Ä

kb′b
Ø�¢¥¬«³� w¸;ª�¨�Îl¢¥ w¾�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§'Éy £ª�¬µ´¶�R³�º�¸ !²w¤§³�©½¸ 

b · ¯¥¸ b′ º½ £¨f¾ Á�¸  £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨Rº�Ë§»£ª�Â2º�Ë§4¬µ¹£¸ · ¯§�Ä
k′b′b
Ø;¢¥¬«³� w¸lª�¨�Îl¢¥ w¾y¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§7Éy £ª�¬µ´¶��³�º�¸ �³�¨§¢§»¥¹¥Ë§ª�´P¢¥¯¡º�¸ · ¬«4º«´¶��»£¯§ª�¯¡»£¤���´�²w¤§³�©µ´¶�

b · ¯¥¸ b′ º�Ë§?Á�©«°¡º�©«ª�Ë§4¬µ¹£¸ · ¯§�Ä� ³�ÐÑ¬«³�Ë(»£ £¨�º½¯�³�¨��¡Á�¬«©½¸�©½¾ �¡¯¥¸õØ
kb′b = k′(N+1−b′)(N+1−b)

ÊÔùwÄúù��¥Ì
Ó º½¯�Á�¸ ¯¡±pª�¤§¢¥¢¥¯¡º½¯�»£ £¨�¯ ·  �¹¥ £¨�Îl £°���»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸;Ë�©«Õ�¤§ª�º�Ë§³�Ë�º½ £¨ · ¯�Îl¯§ª� £°�¢¥¬«³� £¨¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§

k
¯¡»£¿'º½ ��V¯§ª�¸ Îl¢¥¿

N
»£ £¨'¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°��!º½ '»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¬«�ÄÅV©�³�¨��¡©«ÐÑ¬«�ÐÑª�ÂP¢¥¯

¢¥¯§°§ª�  · ¯¥¸�± · ª�¸�¯��¡¯¡»£¯§ª�¾ ³�º½¯���º½¯¥¸9Ëf¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤ · ¯¡º�¤f¢¥¼ ·  £�³�º�Ë��f¾ Á�¸ ¯�¬µ¹£¸ · ¯ÃÄ`ös¸ ¯fº�Ë¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤7¢¥©µº½¯§Õ�°4º«´¶�,²w¤§³�©µ´¶�4³�º½ �¾ Á�¸  �¦�©«°¡±p £È²w¤§³�©µ´¶�?©½¾ �¡¯¥¸¥º½ 
′
»¥¹¥¬µ±p¢¥¯

′ · ¯¥¸£º�¬µ¹¥ £�±�¸ ¯Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�ÐÑª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸ ¼§³�¯§¢¥©F»£¯§ª�¤¡¹§¹¥Ë¡¹¥©«,»¥¹¥¤¡±�¸ ©«?±pª�¯§¢¥¢¥¬«�Ä



� ó

�8¡!¢b�<^e�q¤�d��bf��Ç^BÞB^®n¨m�c��8¦�§���c8nG°BÞB�8m�c��8h�¬�^a¹0�on¨¯ac!Âqk ^Ç¬�^A�,�y]¸�_�8h©nG¢
N õ dÇÂqk ^Am��bh®c!¬_k c¾ÁBk ÞB^�]¦®cÄk h_°BÞB��]§�h_k c�¤

�8¡!¢b�<^#�q¤�dBdaf��Ç^BÞB^®n¨m�cA�8¦�§���c&nG°BÞB�8m�cA�8h�¬�^a¹0�on¨¯ac£Âqk ^v¬�^tÄk �8h©nG¢
N õ �YÂqk ^tm��bh®c#¬_k c´ÁBk ÞB^�]¦®cÄk h_°BÞB��]§�h_k c�¤



�Ñô

�8¡!¢b�<^e�q¤�d��qf��Ç^BÞB^®n¨m�c��8¦�§���c�nG°BÞB�8m�c��8h�¬�^a¹0�on¨¯ac��aÁB¢�c±`b^Bk¨À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°¾§<¬�^Ç¬©nGk �8h©nG¢ÊÂqk ^\m��bh®c¬_k c\ÁBk ÞB^�]¦®c!Äk h_°BÞB��]§�h_k c¾§<¬�^
poly(dG) - poly(dC) HOMO Ý LUMO

`b^Bk
poly(dA) - poly(dT)

HOMO Ý LUMO
¤



�£ù

�8¡!¢b�<^t�q¤�d�²bf��Ç^BÞB^®n¨m�c#�8¦�§���c:nG°BÞB�8m�c#�8h�¬�^a¹0�on¨¯ac Âqk ^�¬�^�¬�h�¬©n¨^¸�8h©nG¢Y`b^Bk�¬�^%hji�^¸�8h©nG¢
N õ ·`b^Bk

N õ Å#§<¬_k c£¬©n¨h_k c£ÁBk ÞB^�]¦®cAÄk h_°BÞB��]§�h_k c´Áy��°µ�8hé�bh�¬y¢b§b^¸�8h\�8¦Æ¡�nGk�¬��y]´^®nGk ÞB�8m´¬op�]´²��´ªoh_°Â�º�]�<¯B§�hjp�]\�kq�aÁy�[ h®c±h_[�]_^Bk<ÀÊhy]B¬_m�c&ªoh_�Âq��°ac&�8h�¬�^a¹0�on¨¯ Ü ÀÊÄk ^¸Â�º�]k ^Ê�8h�¬�^a¹0�on¨¯\^�ÁymA¬��y]ÇÁ«nqº�¬��\§<¬��y]¬�hé�bh_°b¬�^B[ �&`b^Bk^�Áym±¬��y]�Äh_�b¬�h©nG��§<¬��y]!Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ��`b^BkbÀ!�8h�¬�^a¹0�on¨¯±`b^¬_¯±��¢�`b��c¬���°±[ Äk ��°&`¸�¨º�]¸��°^�ÁymÊ¬yÀb]£Á«nqº�¬yÀe�<¯B§GÀ´§<¬yÀb]#Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^£`b^Bk0^�ÁymÇ¬yÀb]ÇÄh_�b¬�h©nGÀ£§<¬yÀb]£¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^b¤
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N =

öÊ`b^Bk
N =

d��Ê§<¬yÀb]Çhy]B¬_m�c!ªoh_�Âq��°ac�8h�¬�^a¹0�on¨¯ Ü ¬yÀvÄk ^¸Â�º�]k ^Ò�8h�¬�^a¹0�on¨¯ ^�Áym ¬��y]vÁ«nqº�¬��´§<¬��y]Ò¬�hé�bh_°b¬�^B[ �t`b^Bk8^�Áym ¬��y]µÄh_�b¬�h©nG�´§<¬��y]Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ��`b^Bk&¬yÀ��8h�¬�^a¹0�on¨¯}`b^¬_¯}��¢�`b��cv¬���°}[ Äk ��°�`¸�¨º�]¸��°}^�Áym}¬yÀb]�Á«nqº�¬yÀÒ�<¯B§GÀ�§<¬yÀb]Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^£`b^Bk0^�ÁymÊ¬yÀb]AÄh_�b¬�h©nGÀ#§<¬yÀb]£¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^b¤
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�8¡!¢b�<^v�q¤�d�¿bf��Ç^BÞB^®n¨m�cµ�8¦�§���c\nG°BÞB�8m�cµ�8h�¬�^a¹0�on¨¯acÒÂqk ^
N =

����`b^Bk
N =

�qÅYÂqk ^�¬yÀb] hy]B¬_m�cªoh_�Âq��°ac��8h�¬�^a¹0�on¨¯ Ü ¬yÀÇÄk ^¸Â�º�]k ^A�8h�¬�^a¹0�on¨¯:^�Áym:¬��y]AÁ«nqº�¬��¾§<¬��y]A¬�hé�bh_°b¬�^B[ �\`b^Bk�^�Áym\¬��y]¾Äh_�b¬�h©nG�§<¬��y]ÇÁ«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ �\`b^Bk¨¬yÀÊ�8h�¬�^a¹0�on¨¯\`b^¬_¯\��¢�`b��c!¬���°A[ Äk ��°A`¸�¨º�]¸��°\^�Áym\¬yÀb]ÇÁ«nqº�¬yÀ&�<¯B§GÀÊ§<¬yÀb]Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^£`b^Bk0^�ÁymÊ¬yÀb]AÄh_�b¬�h©nGÀ#§<¬yÀb]£¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^b¤
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�8¡!¢b�<^%�q¤�daÅBf��Ç^BÞB^®n¨m�ct�8¦�§���cÇnG°BÞB�8m�ct�8h�¬�^a¹0�on¨¯acvÂqk ^�¬©nGk ^�]B¬�^¸�8h©nG¢
N õ ²���Âqk ^�¬yÀb]Yhy]B¬_m�cªoh_�Âq��°ac��8h�¬�^a¹0�on¨¯ Ü ¬yÀÇÄk ^¸Â�º�]k ^A�8h�¬�^a¹0�on¨¯:^�Áym:¬��y]AÁ«nqº�¬��¾§<¬��y]A¬�hé�bh_°b¬�^B[ �\`b^Bk�^�Áym\¬��y]¾Äh_�b¬�h©nG�§<¬��y]ÇÁ«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ �\`b^Bk¨¬yÀÊ�8h�¬�^a¹0�on¨¯\`b^¬_¯\��¢�`b��c!¬���°A[ Äk ��°A`¸�¨º�]¸��°\^�Áym\¬yÀb]ÇÁ«nqº�¬yÀ&�<¯B§GÀÊ§<¬yÀb]Á«nG�y¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^£`b^Bk0^�ÁymÊ¬yÀb]AÄh_�b¬�h©nGÀ#§<¬yÀb]£¬�hé�bh_°b¬�^B[ ^b¤
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ös¸ ¯ · ¯¡¹¥°¡º�©«ª�Ë · ¯¡º½¯��¡¿£Ë§³�Ë7º«´¶�?»£¯§ª�¯¡»£¤���´�Í£»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸w³�º½ £¨§9»w¾ �¡¯ · ©«FùwÄõôa wÍÃùwÄõôB�ÃÍùwÄõô � Í,ùwÄúù ó ËR¢¥©µº½¯�²w �¹¥¼�º½ £¨ · ¯�Îl¯§ª� £°R¢¥¬«³� £¨Rª�¨�Îl¢¥ £°R¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§'±�¸ ¯�º½¯ poly(dG) -

poly(dC) HOMO
Æ
LUMO · ¯¥¸ poly(dA) - poly(dT) HOMO

Æ
LUMO

Ä

�8¡!¢b�<^ �q¤�d¨ô¸f��Ç^BÞB^®n¨m�c£�8¦�§���cenG°BÞB�8m�c£�8h�¬�^a¹0�on¨¯ac£�aÁB¢�c���Áy¯�]_p�� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �©`b¯¬op��µ§�h§y¡�¦�§GÀ´�8h:¬��y]Ç^®nGk ÞB�8m
N

¬op�]Çªoh_°Â�º�]±�<¯B§�hjp�] Ü ^�Áym N õ dÇ¦jpc N õ ²��´Âqk ^´¬�^ GGG...GG
¤
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�8¡!¢b�<^ �q¤�d�öbf��Ç^BÞB^®n¨m�c£�8¦�§���cenG°BÞB�8m�c£�8h�¬�^a¹0�on¨¯ac£�aÁB¢�c���Áy¯�]_p�� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �©`b¯¬op��µ§�h§y¡�¦�§GÀ´�8h:¬��y]Ç^®nGk ÞB�8m
N

¬op�]Çªoh_°Â�º�]±�<¯B§�hjp�] Ü ^�Áym N õ dÇ¦jpc N õ ²��´Âqk ^´¬�^ CCC...CC ¤



�q�

�8¡!¢b�<^ �q¤�d � f��Ç^BÞB^®n¨m�c£�8¦�§���cenG°BÞB�8m�c£�8h�¬�^a¹0�on¨¯ac£�aÁB¢�c���Áy¯�]_p�� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �©`b¯¬op��µ§�h§y¡�¦�§GÀ´�8h:¬��y]Ç^®nGk ÞB�8m
N

¬op�]Çªoh_°Â�º�]±�<¯B§�hjp�] Ü ^�Áym N õ dÇ¦jpc N õ ²��´Âqk ^´¬�^ TTT...TT ¤
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N

¬op�]Çªoh_°Â�º�]±�<¯B§�hjp�] Ü ^�Áym N õ dÇ¦jpc N õ ²��´Âqk ^´¬�^ AAA...AA ¤
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Ó ©4¿�¹¥¯�º½¯�Á�¸ ¯¡±pª�¤§¢¥¢¥¯¡º½¯� w¸�º�¸ ¢¥¬«Fº«´¶� · ¯�Îl¯§ª�Â¶��¢¥¬«³p´¶�(ª�¨�Îl¢§Â¶��¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§ k12 Ê=¢¥©ÇÆº½¯§Éy £ª�¤�©®��º�¿£!º½ £¨�»£ª�Â2º½ £¨�¦�©«°¡±p £¨§	²w¤§³�©µ´¶��¯¡»£¿�º�Ë���»£ª�Â2º�Ë'²w¤§³�Ë�³�º�Ë�Á�©«°¡º�©«ª�Ë · ¯¥¸¯���º�¾ ³�º�ª� £Éy¯¥Ì · ¯¥¸ ktp Ê=¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�©®��º�¿£7º½ £¨�º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾  £¨�¦�©«°¡±p £¨§?²w¤§³�©µ´¶��¯¡»£¿&º�Ë���»£ª� ¡Æº�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯�²w¤§³�Ë�³�º�Ë�º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸j¯���º�¾ ³�º�ª� £Éy¯¥Ì�©½¾ �¡¯¥¸l³�ÐÑ©«Á�¿��&¾ ³�©«�Ä4ý2»w¸ »¥¹¥¬« ��	³�ÐÑ©«Á�¿��³�¨§¢§»w¾ »¥º½ £¨�� · ¯¥¸� w¸~º�¸ ¢¥¬«�º«´¶� k1t Ê=Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤!¯¡»£¿º�Ë��	»£ª�Â2º�Ë�²w¤§³�Ë&³�º�Ë���º�©ÇÆ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸;¯���º�¾ ³�º�ª� £Éy¯¥Ì · ¯¥¸ k2p Ê=Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¯¡»£¿Rº�Ë���Á�©«°¡º�©«ª�Ë�²w¤§³�Ë�³�º�Ë��»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸�¯���º�¾ ³�º�ª� £Éy¯¥ÌµÄ�ös¸ ¯&º�¸ �º�¸ ¢¥¬«(º«´¶� k ¿£³� ��&¯§Éy £ª�¤&º�Ë&¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤!©®��º�¿£º�Ë§�¾ Á�¸ ¯§�¬µ¹£¸ · ¯§ k1p Ê=¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤7¯¡»£¿�º�Ë��F»£ª�Â2º�ËF²w¤§³�Ë?³�º�Ë��F»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸w¯���º�¾ ³�º�ª� ¡ÆÉy¯¥Ì · ¯¥¸ k2t Ê=¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤�¯¡»£¿�º�Ë��(Á�©«°¡º�©«ª�Ë�²w¤§³�Ë�³�º�Ë��(º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯ · ¯¥¸�¯���º�¾ ³�º�ª� £Éy¯¥Ì;¬«ÐÑ £¨��· ¤¡»£ w¸ ¯	¯¡»£¿ · ¹£¸ ³�Ë�¯¡¹§¹¥¤�»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦� £¨���º�Ë���¾ Á�¸ ¯�³�¨§¢§»£©«ª�¸ Éy £ª�¤ÃÍyÁ�Ë¡¹¥¯§Á�¼�ÉpÎj¾ �¡ £¨���¿£³� &¢¥©ÇÆ±p¯¡¹§Â¶�¡©½¸� 	¯§ª�¸ Îl¢¥¿�º«´¶��¦�©«¨¡±ÑÂ¶��²w¤§³�©µ´¶�wÄ

ös¸ ¯Vº½¯
poly(dG) - poly(dC) HOMO

Æ
LUMO · ¯¥¸ poly(dA) - poly(dT) HOMO

Æ
LUMO

Á�¸ ¯ · ª�¾ �¡ £¨§¢¥©9©µ¹¥¤¡º�º«´P³�ËFº½ £¨ · ¯�Îl¯§ª� £°7¢¥¬«³� £¨7ª�¨�Îl¢¥ £°?¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§�©®��º�¿£�º�Ë§�¾ Á�¸ ¯§¬µ¹£¸ · ¯§�Íw¿¥»¥´P · ¯¥¸§±�¸ ¯4º�Ë4Á�¸ ¯¡±ÑÂ¶�§¸ ¯7¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤ÃÍ£©®��Â�±�¸ ¯?º�Ë��F¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤4©®��º�¿£�º½ £¨?¦�©«°¡±p £¨§²w¤§³�©µ´¶��Á�©®��»£¯§ª�¯¡º�Ë§ª�©½¾ º½¯¥¸y³�ÐÑ©«Á�¿�� · ¯§¢£¾ ¯	¯¡¹§¹¥¯¡±p¼ÃÄ�ös¸ ¯�º½¯ GGG...GG HOMO/LUMO
· ¯¥¸~º½¯ CCC...CC HOMO/LUMO

»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸~¯ · ª�¸ ²£ÂP�Ë¾ Á�¸ ¯³�¨§¢§»£©«ª�¸ Éy £ª�¤&¿¥»¥´P
· ¯¥¸È±�¸ ¯�º½¯ TTT...TT HOMO/LUMO · ¯¥¸;º½¯ AAA...AA HOMO/LUMO

Ä;ös¸ ¯�º½¯
GGG...GG LUMO · ¯¥¸pº½¯ CCC...CC LUMO

¯¡»£¿�º½¯�Á�© · ¯§©«É�º½¯§¢¥©«ª�¼ N =
ôa  · ¯¥¸�¢¥©µº�¤  · ¯�Îl¯§ª�¿£;¢¥¬«³� £;ª�¨�Îl¢¥¿£È±�¸ ¯Fº�Ë��,©®��º�¿£;¦�©«°¡±p £¨§P²w¤§³�Ë§È¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤F±�¾ �¡©µº½¯¥¸§¢¥©µ±p¯¡¹¥°¡º�©«ª� £¯¡»£¿	© · ©½¾ �¡ ���»£ £¨�¯§Éy £ª�¤�º�Ë�¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤ · ¯¡º�¤�¢¥¼ ·  £?º�Ë§?¾ Á�¸ ¯§7¬µ¹£¸ · ¯§�ÄÈös¸ ¯�º½¯ TTT...TT

HOMO · ¯¥¸§º½¯ AAA...AA HOMO
¯¡»£¿7º½¯4Á�© · ¯§©«É�º½¯§¢¥©«ª�¼ · ¯¥¸¥¢¥©µº�¤4©µ»w¾ ³�Ë§Èº½  k ¯¡»£¿7º�Ë��Á�©«°¡º�©«ª�Ë�³�º�Ë�»£ª� ¡º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯(²w¤§³�Ë�±�¾ �¡©µº½¯¥¸l¢£¸ · ª�¿¡º�©«ª� £(¯¡»£¿	º½  k ±�¸ ¯�º�Ë���©®��º�¿£�¦�©«°¡±p £¨§²w¤§³�Ë§4¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤ÃÄPý2»w¾ ³�Ë§4»£¯§ª�¯¡º�Ë§ª� £°§¢¥©�Ø

•
Ó ¨§¢¥¢¥©µº�ª�¾ ¯�³�º�Ë���©®�¡¯¡¹§¹¥¯¡±p¼�º«´¶��ÐÑª�´P¢¥¤¡º«´¶��¯§Éy £°�¸ · ¯��¡ ¥»£ w¸  £°���º½¯¥¸; w¸�³�ÐÑ¬«³�©½¸ VùwÄúùwô«ÆùwÄúù§ùwÄ

•
� ©µ»w¸ »¥¹¥¬« ���Éy £ª�¬«¯§F¢¥©µº½¯§Éy¬«ª�©µº½¯¥¸w³�ÐÑ©«Á�¿��(³�º½ �� · ¹§Â¶�¡ �³�º½ ��� ¥»£ w¾  �º½ ¥»£ §Îl©µº�¼�ÎlË · ©�¯§ª½ÆÐp¸ · ¤ÃÄ

•
Ò�¸ ¯ · ª�¾ �¡©µº½¯¥¸p»¥º�ÂP³�Ë(¯§¨¡º�Â¶��º«´¶� · ¯�Îl¯§ª�Â¶�(¢¥¬«³p´¶�(ª�¨�Îl¢§Â¶�(¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§F³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸wº½ £¨³�¨��¡ �¹£¸ ·  £°�¯§ª�¸ Îl¢¥ £°�º«´¶��¦�©«¨¡±ÑÂ¶�7²w¤§³�©µ´¶� N º«´¶�(»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�Â¶�wÄ
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x�S_ä Ï~^vXÇ]�Î a}W4{�TYÉ?T

s9¯�¸ Á�¸  £Éy¤§³�¢¥¯¡º½¯
HOMO · ¯¥¸ LUMO

º«´¶�(»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�Â¶�(º�°¡»£ £¨
α
»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦� ���º½¯¥¸p¢¥¬ÇÆ

ÐÑª�¸¶º½ ���¯§ª�¸ Îl¢¥¿�º«´¶��� ó ¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�Â¶�wÄ��?¸P¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¬«!¿¥»¥´P	»£¯§ª�¯¡º�Ë§ª� £°§¢¥©�©½¾ �¡¯¥¸2Á�¸ ¯ · ª�¸ º�¬«±p°§ª�´ ¯¡»£¿�º�Ë��V©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ¯�©®�¡¬«ª�±p©½¸ ¯�ý º½ £¨�¢¥ ��¡ £¢¥©«ª� £°§�Ä Ó ¨¡± · © · ª�¸ ¢¥¬®�¡¯�º½¯ HOMO · ¯¥¸
LUMO

¸ Á�¸  £Éy¤§³�¢¥¯¡º½¯ÃÍpÐÃ´Pª�¾ ¦� ���º½¯¥¸y³�©,Á�°§ 	©µ»w¸ ¢¥¬«ª� £¨§?¦�Â¶�¡©«?Á�¸ ¯§Éy £ª�©µº�¸ ·  £°�©«°§ª� £¨§F±p°§ª�´¯¡»£¿�º�¸ &©µ»w¸ º�¿¥»w¸ ©«!©®�¡¬«ª�±p©½¸ ©«&º«´¶�!²w¤§³�©µ´¶�wÄ½s9 �©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¿�ÐÑ¤§³�¢¥¯ HOMO
r
LUMOº«´¶�»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�Â¶� · ¯�Îl £ª�¾ ¦�©µº½¯¥¸¶¯¡»£¿�º�Ë'¢¥¬µ±�¸ ³�º�Ë'¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼'º�Ë§�¦�Â¶�¡Ë§ HOMO · ¯¥¸0º�Ë��©ÇÆ¹¥¤§Ðp¸ ³�º�Ëf¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼fº�Ë§'¦�Â¶�¡Ë§

LUMO
Ä�ÿ,¯§ª�¯¡º�Ë§ª� £°§¢¥©V¿¡º�¸;±�¸ ¯Rº�¸ ²w¤§³�©½¸ 'º½ £¨R»£ª�Â2º½ £¨

· ¹§Â¶�¡ £¨'¸ ³�ÐÑ°§©½¸ | uβµ |≈| u(2N−β)µ | · ¯¥¸�±�¸ ¯º�¸ (²w¤§³�©½¸ �º½ £¨VÁ�©«°¡º�©«ª� £¨ · ¹§Â¶�¡ £¨'¸ ³�ÐÑ°§©½¸
| uβµ |≈| u(2N−β+2)µ |

Ä Ò�Ë¡¹¥¯§Á�¼� w¸�»w¸ Îl¯��¡¿¡º�Ë¡º�©« · ¯¡º�¤¡¹¥Ë§ÀyË§	º«´¶��¸ Á�¸   · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�º½ £¨	»£ �¹¥¨§¢¥©«ª� £°§�©½¾ �¡¯¥¸l»£©«ª�¾ »£ £¨	»£¯¡¹£¸ �¡Á�ª� £¢£¸ · ¬«�¯��¡¤ · ¹§Â¶�¡ pÄ7ÿ,¯§ª�¯ · ¤¡º«´ø»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦� ���º½¯¥¸Á�¸ ¯¡±pª�¤§¢¥¢¥¯¡º½¯
HOMO · ¯¥¸ LUMO poly(dA)-poly(dT) · ¯¥¸ poly(dG)-poly(dC)

Ä

�8¡!¢b�<^��q¤ ��daf�!�hy]kl`q¢\Âyn¨^a¹0kl`q¢:Áy^®n¨¯B§<¬�^B§GÀ¾§<¬�^ek Äk ��¹0¯B§¨�<^¬�^:Áy���q°��8h©nqº�]
DNA HOMO

`b^Bk
LU-

MO
§<¬yÀb]e^®nGk §<¬�h©nG¢ÊÁo�bh_°®n¨¯

poly(dA) - poly(dT)
`b^Bkb§<¬yÀb]!Ähji�k ¯\Áo�bh_°®n¨¯

poly(dG) - poly(dC)
¤
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�8¡!¢b�<^��q¤ �B�qf,Ã®Äk ��¹0¯B§¨�<^¬�^!Áy���q°��8h©nqº�]
DNA HOMO

�)^®nGk §<¬�h©n¨¯"��`b^Bk
LUMO

�)Ähji�k ¯"�
poly(dA)-

poly(dT)
¤�Û±k0k Äk �y¬_k �8¦®c:Ä[�]¸�y]B¬�^Bk0§�h

eV
¤

�8¡!¢b�<^��q¤ ��²bfGÃ®Äk ��¹0¯B§¨�<^¬�^eÁy���q°��8h©nqº�]
DNA HOMO

�)^®nGk §<¬�h©n¨¯"��`b^Bk
LUMO

�)Ähji�k ¯"�
poly(dG)-

poly(dC)
¤�Û±k0k Äk �y¬_k �8¦®c:Ä[�]¸�y]B¬�^Bk0§�h

eV
¤
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x�Syë È cb�X��%Éµ�YÉ?T÷bRTYÉ?T}WîÉ�a}W \�_ X

�æ»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥¿£,º½ £¨�©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ ·  £°(Éy¤§³�¢¥¯¡º½ £9©®�¡¿£�º�¢¥¼§¢¥¯¡º½ £ DNA
±�¸ ¯� ¥»£ w¸  £Á�¼¡»£ ¡Æ

º�©
N
©µ»w¸ º�ª�¬µ»£©½¸jº½ ��	»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥¿Vº�Ë§�»£¨ · �¡¿¡º�Ë¡º½¯§ · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©µ´¶�wÄF× �4³� ¢¥©µ±p¯¡¹¥°¡º�©«ª� £±�¾ �¡©µº½¯¥¸j V¯§ª�¸ Îl¢¥¿£(º«´¶�	¢¥ ��¡ £¢¥©«ª�Â¶��»£ £¨!¯¡»£ ¡º�©µ¹¥ £°���º½ !»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¬«�Í�Á�Ë¡¹¥¯§Á�¼�±�¸ ¯�Ê
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ös¸ ¯4¬®�¡¯,»£ �¹¥¨§¢¥©«ª�¬«�Í£ w¸§³�¨§Ðw�¡¿¡º�Ë¡º�©«È¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§;Éy £ª�º�¾  £¨ · ¯¡º�¤F¢¥¼ ·  £¨§�¯§¨¡º½ £°FÁ�¾ �¡ ���º½¯¥¸¯¡»£¿�º�Ë�³�ÐÑ¬«³�Ë

fµµ′ =
Eµ − Eµ′

h

ÊÔùwÄúùb�£Ì
¢¥©
µ > µ′

Íj¿¥»£ £¨
Eµ

Í
Eµ′

Ë
µ
Í
µ′
Æ� £³�º�¼	©®�¡©«ª�±p©½¸ ¯ · ¼!¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¼&º�Ë§ w ¯§¢£¸ ¹§º½ ��§¸ ¯��¡¼§�ÄYÊ E1 <

E2 < ... < E2N

ÌµÄ »4¯�»£ª�¬µ»£©½¸È�¡¯R³�Ë§¢¥©½¸ ´¶Îl©½¾;¿¡º�¸;±�¸ ¯�º�¸ 
HOMO · ¯¡º½¯§³�º�¤§³�©½¸ ' w¸¸ Á�¸  ¡º�¸ ¢¥¬«

Eµ · ¯¥¸ Eµ′

¬«ÐÑ £¨���¯���º�¾ Îl©µº½ �»£ª�¿£³�Ë§¢¥ �¯¡»£¿�¯§¨¡º�¿�»£ £¨�»£¯§ª� £¨§³y¸ ¤§¦�©µº½¯¥¸P³�º½¯�¸ Æ
Á�¸  £Éy¤§³�¢¥¯¡º½¯ÃÄ0× Ù,¹§¹¥Ë�¢¥¬®Îl £Á� £F»£ª� £³�Á�¸  £ª�¸ ³�¢¥ £°�º�Ë§4³�¨§Ðw�¡¿¡º�Ë¡º½¯§F¢¥©µº½¯§Éy £ª�¤§4Éy £ª�º�¾  £¨�©½¾ �¡¯¥¸
¢¥¬«³p´øº½ £¨¢¥©µº½¯§³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¸ ³�¢¥ £°

Fourier
º«´¶�&³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶�	ÐÑª� ��§¸ · ¼§�©«Õ�¬µ¹£¸ Õ�Ë§�º«´¶�	»w¸ Îl¯�Æ�¡ ¡º�¼¡º«´¶�	©«°§ª�©«³�Ë§�º½ £¨!Éy £ª�¬«¯&³�©�¢£¾ ¯�Îl¬«³�Ë

| Cj(t) |
2
¢¥©
j ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúù N Ä�ÅV©7º�Ë&¢¥¬®Îl £Á� ¯§¨¡º�¼�»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� ���º½¯¥¸jº½¯�»¥¹¥¤¡º�Ë�»£ £¨�¯���º�¸ ³�º½ w¸ ÐÑ £°��	³�© · ¤�Îl©?³�¨§Ðw�¡¿¡º�Ë¡º½¯ · ¯¡º�¤�º�Ë�¢¥©µº½¯�ÆÉy £ª�¤&º½ £¨!Éy £ª�¬«¯ÃÄ��?¸~³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸ 

| Cj(t) |
2
¢¥©
j ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúù N Îl©µ´Pª� £°§¢¥©7»¥´P�©½¾ �¡¯¥¸~¢¥Ë

»£©«ª�¸  £Á�¸ · ¬«�ÄÈÙ,»£¿�º�Ë���³�ÐÑ¬«³�Ë

| Cj(t) |
2=

2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµ + 2

2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′ cos(
Eµ − Eµ′

h̄
t)

ÊÔùwÄúù��§Ì
²£¹¥¬µ»£ £¨§¢¥©&¿¡º�¸�©½¾ �¡¯¥¸�¤�Îlª� w¸ ³�¢¥¯�»£©«ª�¸  £Á�¸ · Â¶��³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶��ÐÃ´Pª�¾ V¿£¢§´P&�¡¯�³�Ë§¢¥¯¥¾ �¡©½¸P¿¡º�¸©½¾ �¡¯¥¸0¯��¡¯¡± · ¯§³�º�¸ · ¤'»£©«ª�¸  £Á�¸ · ¬«&³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸ �Ä��BÁ�¸ ¯§Á�¸ · ¯§³y¾ ¯�¢¥©µº½¯§³�ÐÑË§¢¥¯¡º�¸ ³�¢¥ £° Fourierº«´¶��³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©µ´¶�

| Cj(t) |
2
©½¾ �¡¯¥¸�Ë�¯ · ¿�¹¥ £¨�ÎlËÃØ�4ª�¾ ¦� £¨§¢¥©F»£©«ª�¸  £Á�¸ · ¼�³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë x̃(t) ¢¥©,»£©«Á�¾  & £ª�¸ ³�¢¥ £° |t| < T/2

ÂP³�º�©

x̃(t) =

{

x(t), ∀ |t| < T/2

x̃(t) = x̃(t + T )

¢¥©

x(t)
¢¥Ë�»£©«ª�¸  £Á�¸ · ¼	³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë · ¯¥¸

x̃(t)
»£©«ª�¸  £Á�¸ · ¼	¢¥©,»£©«ª�¾  £Á�  T · ¯¥¸�±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸Ñ´P?¯��¡¤¡»¥º�¨¡±p¢¥¯ Fourier Ø

x̃(t) =
∞
∑

n=−∞

ane
inω0t

ÊÔùwÄúù��¥Ì
¢¥©

ω0 =
2π

T

ÊÔùwÄúù� §Ì
· ¯¥¸

an =
1

T

∫ T/2

−T/2

x̃(t)e−inω0tdt
ÊÔùwÄúù��¥Ì



� �
�4ª�¾ ¦� £¨§¢¥©Fº�Ë�³�¨��¡¤§ª�º�Ë§³�Ë

F (ω) =

∫

∞

−∞

x(t)e−iωt0dt
ÊÔùwÄúù � Ì

× ÙFª�¯�Ë�ùwÄúù���±pª�¤§Éy©µº½¯¥¸õØ
an =

1

T
F (nω0)

ÊÔùwÄ � ó Ì
Ù���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â�º�Ë���ùwÄ � ó ³�º�Ë�ùwÄúù��

x̃(t) =

∞
∑

n=−∞

1

T
F (nω0)e

inω0t
ÊÔùwÄ �Ãô�Ì

⇒

x̃(t) =
ω0

2π

∞
∑

n=−∞

F (nω0)e
inω0t

ÊÔùwÄ �¥ù§Ì
ös¸ ¯

T → ∞
¼
ω0 → 0

¸ ³�ÐÑ°§©½¸
x̃(t) → x(t) · ¯¥¸�¯���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§ nω0 ã ω

lim
ω0→0

ω0

2π

∞
∑

n=−∞

F (nω0)e
inω0t =

1

2π

∫

∞

−∞

F (ω)eiωtdω
ÊÔùwÄ ���¥Ì

× ÙFª�¯
x(t) =

1

2π

∫

∞

−∞

F (ω)eiωtdω
ÊÔùwÄ ���£Ì

�?¸~»£¯§ª�¯¡»£¤���´æ³�ÐÑ¬«³�©½¸ �¢§»£ £ª� £°��	�¡¯© · Éyª�¯§³�º½ £°��&³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸jº«´¶�&³�¨§Ðw�¡ ¡º�¼¡º«´¶� f ¢¥© ω
ã ù πf

x(t) =

∫

∞

−∞

F (2πf)ei2πftdf
ÊÔùwÄ �q�§Ì

· ¯¥¸
F (f) =

∫

∞

−∞

x(t)e−i2πftdt
ÊÔùwÄ ���¥Ì

Ù���º�¸ · ¯�Îj¸ ³�º�Â¶��º½¯§�º�Ë��7º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾ ¯�©«Õ�¾ ³p´P³�Ë�³�º�¸ F³�¨��¡¯§ª�º�¼§³�©½¸  | Cj(t) |
2
¢¥©
j ã ô§ÍúùwÍõÄõÄõÄõÍúù NÎl¯�¨¡»£ �¹¥ �±�¾ ³� £¨§¢¥©4º½ £¨§?³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«

Fourier Fi(f)
ÍÑ»£ £¨�»£ª� £³�Á�¸  £ª�¾ ¦� £¨���º½ �»¥¹¥¤¡º½ £?³�©

· ¤�Îl©F³�¨§Ðw�¡¿¡º�Ë¡º½¯

Fj(f) =

∫

∞

−∞

| Cj(t) |
2 e−i2πftdt⇒

ÊÔùwÄ �q §Ì



� ó

Fj(f) =
2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµ

∫

∞

−∞

e−i2πftdt+2
2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′

∫

∞

−∞

e−i2πft cos(2πfµµ′t)hdt⇒

ÊÔùwÄ ���¥Ì

Fj(f) =
2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµ

∫

∞

−∞

e−i2πftdt+2
2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′

∫

∞

−∞

e−i2πft e
i2πfµµ′ t + e−i2πfµµ′ t

2
dt

ÊÔùwÄ � � Ì
w ª�Ë§³y¸ ¢¥ ¥»£ w¸ Â¶��º½¯§?º�¸ 7¸ Á�¸ ¿¡º�Ë¡º�©«

δ(x− x0) =
1

2π

∫

∞

−∞

ei(x−x0)tdt
ÊÔùwÄ � ó Ì

· ¯¥¸pº�Ë�¸ Á�¸ ¿¡º�Ë¡º½¯
δ(ax) =

δ(x)

|a|
∀a

ÊÔùwÄ �Ñô�Ì
· ¯¡º½¯¡¹¥¼¡±p £¨§¢¥©F³�º�Ë

Fj(f) =

2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµδ(f) +

2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′[δ(f − fµµ′) + δ(f + fµµ′)].
ÊÔùwÄ �£ù§Ì

¯¡±Ã�¡ ¥Â¶��º½¯§&º½ �º�©µ¹¥©«¨¡º½¯¥¾  �¿£ª� 
δ(f + fµµ′)

ÊF¯§Éy £°�Á�©®��¬«ÐÑ©½¸PÉy¨§³y¸ · ¿�»£©«ª�¸ ©«ÐÑ¿£¢¥©®�¡ wÌ · ¯¥¸Á�¸ »¥¹¥¯§³y¸ ¤§¦� ���º½¯§4º½ £¨§?¿£ª� £¨§4»£ £¨�¯���º�¸ ³�º½ w¸ ÐÑ £°���³�©
f > 0

¬«ÐÑ £¨§¢¥©

Fj(f) =
2N
∑

µ=1

C2
µu

2
jµδ(f) + 2

2N
∑

µ=1

2N
∑

µ′=1

CµCµ′ujµujµ′[δ(f − fµµ′)]
ÊÔùwÄ �q�¥Ì

Ù,»£¿�º�Ë��V»£¯§ª�¯¡»£¤���´ ³�ÐÑ¬«³�Ë'Éy¯¥¾ �¡©µº½¯¥¸2¿¡º�¸2 w¸2³�¨���º�©µ¹¥©«³�º�¬«
Fourier

©«Õ�¯§ª�º�Â¶��º½¯¥¸2¯¡»£¿�º½¯
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poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^£¦y]B¬�h¸`b^Çªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ���bf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£¦y]B¬�h¸`b^Çªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



� ó

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ��daf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dA) - poly(dT)

Âqk ^£Äyº�Äh¸`b^Aªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ �B�qf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dT) - poly(dA)

Âqk ^£Äyº�Äh¸`b^Aªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



�Ãô

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ��²bf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^£Äh¸`b^¬©n¨[ ^Aªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ �b·�f��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£Äh¸`b^¬©n¨[ ^Aªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



�¥ù

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ��¿bf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dA) - poly(dT)

Âqk ^£Äh¸`b^¬_¦�§¨§�h©n¨^Êªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ �qÅBf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dT) - poly(dA)

Âqk ^£Äh¸`b^¬_¦�§¨§�h©n¨^Êªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



���

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ �,ô¸f��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^£Äh¸`b^�Áy¦y]B¬�h&ªoh_�Â<À¾�<¯B§�hjp�]B¤

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ��öbf��¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^ h_�®n¨h�§GÀ�c£�aÁB¢�c��)^®nGk §<¬�h©n¨¯"� `b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��)Ähji�k ¯"�tÂqk ^Y¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£Äh¸`b^�Áy¦y]B¬�h&ªoh_�Â<À¾�<¯B§�hjp�]B¤



���

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ � � fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£Äh¸`b^B¦ji�kqªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



�q�

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ²��bf���¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^%h_�®n¨h�§GÀ�c#�aÁB¢�c���Á«nqº�¬��ÒÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �)Äh_�b¬�h©nG�Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dA) - poly(dT)

`b^Bk,�aÁB¢�c��é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �#Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dT) -

poly(dA)
Âqk ^£Äh¸`b^B¦ji�kqªoh_�Â<À¾�<¯B§�hjp�]B¤



���

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ²adafH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£Äh¸`b^Bh¸¹¨¬_¯Çªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



�q 

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ²y�qf���¦�§GÀ#ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°���Á«nqº�¬��¾Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�:Âqk ^Ê¬�^
poly(dT) -

poly(dA) Ü �aÁB¢�cK�)Äh_�b¬�h©nG�±Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�±`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°L�é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �eÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�&Âqk ^\¬�^ poly(dG)
- poly(dC)

Âqk ^ÊÄh¸`b^Bh¸¹¨¬_¯Çªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



���

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ²B²bf���¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^%h_�®n¨h�§GÀ�c#�aÁB¢�c���Á«nqº�¬��ÒÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �)Äh_�b¬�h©nG�Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dA) - poly(dT)

`b^Bk,�aÁB¢�c��é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �#Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dT) -

poly(dA)
Âqk ^£Äh¸`b^B��`�¬jº�ªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



� �

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ²�·�f���¦�§GÀ#ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°���Á«nqº�¬��¾Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�:Âqk ^Ê¬�^
poly(dT) -

poly(dA) Ü �aÁB¢�cK�)Äh_�b¬�h©nG�±Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�±`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°L�é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �eÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�&Âqk ^\¬�^ poly(dG)
- poly(dC)

Âqk ^ÊÄh¸`b^B��`�¬jº�ªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



�§ó

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ²B¿bfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£Äh¸`b^Bhy]]¦�^Aªoh_�Â<À¾�<¯B§�hjp�]B¤



� ô

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ²bÅBf���¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^%h_�®n¨h�§GÀ�c#�aÁB¢�c���Á«nqº�¬��ÒÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �)Äh_�b¬�h©nG�Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dA) - poly(dT)

`b^Bk,�aÁB¢�c��é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �#Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dT) -

poly(dA)
Âqk ^£Äh¸`b^Bhy]]¦�^Çªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



� ù

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ²0ô¸fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^£h_[.`b�§¨kqªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



� �

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ²Böbf���¦�§GÀ#ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°���Á«nqº�¬��¾Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�:Âqk ^Ê¬�^
poly(dT) -

poly(dA) Ü �aÁB¢�cK�)Äh_�b¬�h©nG�±Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�±`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°L�é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �eÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�&Âqk ^\¬�^ poly(dG)
- poly(dC)

Âqk ^Êh_[.`b�§¨k¨ªoh_�Â<Àe�<¯B§�hjp�]B¤



� �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ² � fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ ��da¤



� �

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ·$�bf���¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^%h_�®n¨h�§GÀ�c#�aÁB¢�c���Á«nqº�¬��ÒÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �)Äh_�b¬�h©nG�Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dA) - poly(dT)

`b^Bk,�aÁB¢�c��é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �#Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dT) -

poly(dA)
Âqk ^

N õ ��da¤



� �

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ·bdaf���¦�§GÀ#ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°���Á«nqº�¬��¾Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�:Âqk ^Ê¬�^
poly(dT) -

poly(dA) Ü �aÁB¢�cK�)Äh_�b¬�h©nG�±Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�±`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°L�é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �eÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�&Âqk ^\¬�^ poly(dG)
- poly(dC)

Âqk ^
N õ ��da¤



�  

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ·�qfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ �B�q¤



� �

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ·a²bf���¦�§GÀ´ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Çh_�®n¨h�§GÀ�c&�aÁB¢�c���Áy¯�]_p�� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°��©`b¯¬op��\Âqk ^£¬�^ poly(dA)
- poly(dT) N õ �B�q¤



���

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ·B·�fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^
N õ �B�q¤



ô ó§ó

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ·a¿bfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ ��²b¤



ô ó ô

�8¡!¢b�<^µç�F ¤ ·�ÅBf���¦�§GÀ}ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^%h_�®n¨h�§GÀ�c#�aÁB¢�c���Á«nqº�¬��ÒÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"� Ü À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��° �)Äh_�b¬�h©nG�Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dA) - poly(dT)

`b^Bk,�aÁB¢�c��é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �#Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�#Âqk ^t¬�^
poly(dT) -

poly(dA)
Âqk ^

N õ ��²b¤



ô ó ù

�8¡!¢b�<^eç�F ¤ ·<ô¸f���¦�§GÀ#ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^Ah_�®n¨h�§GÀ�c¾À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°���Á«nqº�¬��¾Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�:Âqk ^Ê¬�^
poly(dT) -

poly(dA) Ü �aÁB¢�cK�)Äh_�b¬�h©nG�±Äk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�±`b^Bk�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°L�é¬�hé�bh_°b¬�^B[ �eÄk ¯¸Âyn¨^¸�8�<^"�&Âqk ^\¬�^ poly(dG)
- poly(dC)

Âqk ^
N õ ��²b¤



ô ó �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ·aöbfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ �b·�¤



ô ó �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ · � fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dA) - poly(dT)

Âqk ^
N õ �b·�¤



ô ó �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ¿��bfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^
N õ �b·�¤



ô ó �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ¿adafH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ ��¿b¤



ô ó  

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ¿y�qfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^
N õ ��¿b¤



ô ó �

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ¿B²bfH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dA) - poly(dT)

Âqk ^
N õ �qÅB¤



ô ó��

�8¡!¢b�<^�ç�F ¤ ¿�·�fH��¦�§GÀ7ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^2h_�®n¨h�§GÀ�c��aÁB¢�cI��Áy¯�]_p��½`b^BkÇÀ¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°J�©`b¯¬op�� Âqk ^6¬�^
poly(dT) - poly(dA)

Âqk ^
N õ �qÅB¤



ô§ô ó

�8¡!¢b�<^:ç�F ¤ ¿B¿bf���¦�§GÀtÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c:Âqk ^´¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^
N õ �,ô¸¤



ô§ô§ô

�8¡!¢b�<^ç�F ¤ ¿bÅBf���¦�§GÀ:ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^&h_�®n¨h�§GÀ�c�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°&Âqk ^!¬�^
poly(dG) - poly(dC)

Âqk ^
N õ �,ô¸¤



ô§ô�ù

�8¡!¢b�<^:ç�F ¤ ¿0ô¸fM��¦�§GÀ ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c\Âqk ^#¬�^
poly(dT) - poly(dA)

Âqk ^
N õ �,ô¸¤



ô§ôB�

�8¡!¢b�<^:ç�F ¤ ¿Böbf���¦�§GÀtÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^£h_�®n¨h�§GÀ�ce�aÁB¢�c:Âqk ^´¬�^
poly(dC) - poly(dG)

Âqk ^
N õ ��öb¤



ô§ô��

�8¡!¢b�<^ç�F ¤ ¿ � f���¦�§GÀ:ÁBk ÞB^�]my¬yÀ�¬�^&h_�®n¨h�§GÀ�c�À¸�bh¸`�¬©nG�y][ ��°&Âqk ^!¬�^ poly(dC) - poly(dG)
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