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B E R E C H N U N G E N  D E R  Z U S T • N D E  lsns ~~Y+ D E S  
W A S S E R S T O F F M O L E K •  A U F  G R U N D  D E R  M E T H O D E  

D E R  K O R R E L A T I O N S M X S S I G E N  M O L E K •  

Von 

F. BERENCZ 

INSTITUT F~R THEORETISCHE PHYSIK, J‰ ATTILA UNIVE]R$IT~T, SZEGED 

(Eingegangen: 13. I. 1969) 

Es wurde die Elektronenenergie des Zustandes ls2s 1~,~ des Wasserstoffmolekª auf 
Grund der Methode der korrelationsm~issigen Molekª berechnet. Es wurde weiterhin 
festgestellt, dass durch die Erweiterung der Eigenfunktion durch den Korrelationsfaktor, 
nur dann eine wesentliche Energiekorrektion entsteht, wenn dort gar keine Korrelation der 
Elektronen vorhanden war. 

Einleitung 

Aus den physikalischen Experimenten ist es wohlbekannt, dass das 
Wasserstoffmolekª zweierlei angeregte Zustiinde hat. Ira ersten Zustand ist 
das eine Elektron ira Grundzustand und das andere in angeregtem Zustand; 
dann gibt es auch solche angeregten Zustiinde, in welchen sieh beide Elektro- 
nen in angeregtem Zustande befinden. 

Ira Falle des Wasserstoffinolekª wurden ª die Energie der ange- 
regten Zustiinde viele Bereehnungen durehgefª Schon ganz frª einige 
Jahre danaeh, dass die Schr6dinger'sehe Gleiehung angegeben wurde, konnte 
man ª Untersuehungen der angeregten Zust~inde des Wasserstoffmolekª 
bei GUILLEMIN u n d  ZENER [1], bei PRESENT [2] und bei JAMES, COOLIDGE u n d  

PRESENT [3] lesen. 
Der erste Teil der genauen Bereehnungen der angeregten Zust~inde des 

Wasserstoffmolekª wurde mit Funktionen, dargestellt in elliptischen Koor- 
dinaten, durehgefª Auf Grund solcher Funktionen wurde die Energie des 
niedrigsten angeregten Zustandes aL'+ des Wasserstoffmolekª v o n  COOLIDGE 

und JAMES [4], die Energien der niedrigsten angeregten Zustiinde 1L "+, 1Lª 
und 3•ª von Ko~os und ROOTHAAN [5], die Energie des angeregten Zustandes 
1L "+ von DAViDSON [6], und die Energien der angeregten Zustiinde X1L "+, 
b3~ +, 1 + ~ + C I I ,  und von B ,Un Ko~os und WOLr~IEWICZ [7] berechnet. 

Der zweite Teil der genauen Bereehnungen der angeregten Zustiinde des 
Wasserstoffmolekª wurden mit einfaehen Bahn-Funkti0nen durchgefª 
PHILLIPSON und MULLIKEN [8] bereehneten auf Grund s01cher Funktionen 

* Herrn Prof. Dr. P. GOMBŸ zum 60. Geburtstag gewidmet. 
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132 F. BERENCZ 

die niedrigsten angeregten Zust~inde l wª und a2:ª BERENCZ [9] den angereg- 
ten Zustand 1L "+ und BROWN~. [10] die angeregten Zust~inde 1Hu, a/-/e, xHe, 

Der dritte Teil der genauen Berechnungen der angeregten Zustiinde des 
WasserstoffmolekiŸ wurde mit solchen Wellenfunktionen durchgefª 
die durch Bildung der Linearkombinationen solcher Atomfunktionen entstehen, 
die auf  den Mittelpunkt der Kernverbindungslinie zentriert sind. Auf Grund 
solcher Wellenfunktionen wurden die angeregten Zustiinde des Wasserstoffmo- 
lekª von HUZIN&GE [11], TAM�93 [12], T.4,YLOR [13] und KATO, 
H&YES und DVNCAN [14] berechnet. 

Zvr~c und Dv~cArr [15] ver~ffentlichten auch Berechnungen des ange- 
regten Zustand~s des Wasserstoffmolekª die denen von PHIr.LIrSON und 
MtmLir~Er~ iihnlich sind, aber diese Verfasser verwendeten ortho-normierten 
Molekª 

Zum Schluss mª noch die Verfasser ROTHENB~RC und DAVIDSOr~ 
[16] erwiihnt werden, die die natª Bahnen der angeregten Zustiinde 
IZ +, 1Z +, 1II e, 1Hu, 1LŸ e, aZ+, aZª aHu, a//e, az] e des Wasserstoffmolekª an- 
gegeben haben. 

In  einr frª Arbeit des' Verfassers [17] wurde untersucht,  wie die 
Berª des Korrelationsfakt~rs (,1 ~-prl~. ) die Berechnungen des 
Grundzustandes, des: W:asserstoffmolekª beeinflusst. In dieser Arbeit werden 
die frª Untersuchungen auf die Berechnungen der Zust~inde lsnslZ + 
ausgedehnt. Mit diesen Berechnungen vermehrt  sich die' Zahl der bekannten 
Molekª zvdschen, ls- und ns-Elektr~nen in' gr:0ssem MaSse: 

D i e  R e c h e n m e t h o d e  

Zur: Bestimmamg r o n  Zustandsfunktionen fª �91 Zust~inde lsnslZ~ 
(n ~ 2) des Wasserstoffmolekª wird es angenommen, dass sie ihren Ursprung 
aus einer Bahn-Konfiguration nehmen, in weleher sieh das erste Elektron ira 
Grundzustan~ umd das z~eite- Elektron in angeregtem Zustand befindet. Ira 
Falle n = : 2  haben die Molekª der einzelnen, Elektronen die folgende 
Gestalt: 

1% = (1 S A ~ 1 S~)/V2~(1-4-$1), (1) 

2 ~g = ( 2sA + 2 s B ) / V ~ + s 2 ~ ,  (2) 
WO 

Si ~- <iSAIiSB>, i = 1,2. (3) 

Die Wasserstoffeigenfunktionen der  ns-Zustiinde werden durch den folgenden 
Zusammenhang geliefert: 
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WO 

~~~r~ = l n -- l t ~  I 'n ~' 'n 2'12~ l~ 
1! 2----( + 2!  3! - -  - . . .  (5 )  

Die Zustandsfunktion ist das antisymmetrische Produkt  der einzelnen 
lcrg und 2trg Molekª durch den Korrelationsfaktor (1 -}-prta ) erwei- 
tert. 

Tls2s 1%(1) 2 % (2) 1 = (1 +pr12 ) ~ (~, ~2 --  ~2 ~1). (6)  

Die Elektronenenergie wird dann auf Grund des folgenden Zusammenhanges 
berechnet: 

Exs2~ = , (7) 

WO 

H = _ _ _ I . A I _  21 32 1 1 1 1 § 1 + 1 
2 ra1 rbl ra2 rb2 i"12 ~ (8) 

Die Resultate  der Berechnungen  

Mit der korrelationsm~issigen Molekª (6) ergab sich bei R = 1.95 
a.u. Kernabstand fª die Elektronenenergie des angeregten Zustandes l s2s lE + 
des Wasserstoffmolekª der Wert 0,70221 a.u. In einer frª Arbeit des 
Verfassers [9] wurae dieselbe Energie auf Grund der (6) iihnlichen Molekª 
bahn mit einem Resultar von 0,68086 a.u. fª die Elektronenenergie berechnet. 
Die Erweiterung der Molekª durch den Korrelationsfaktor (1 + pr12 ) 
gibt also eine Energiekorrektion mit dem Wert  von 0,02135 a.u.. Dieselbe 
Korrektion hat  bei der Berechnung der Elektronenenergie des Grundzustandes 
des Wasserstoffmolekª den Wert 0,02352 a.u., wie man sich davon aus der 
Arbeit ron  FaosT und BRAUr~STEZN [18] ª kann. Da die zwei Ener- 
giekorrektionen grSssenordnungsm~issig gleich sind, kann es auch bei den 
Berechnungen der angeregten Zust/inde festgestellt werden, dass mit der Er- 
weiterung der Eigenfunktion durch den Korrelationsfaktor (1 + pr12 ) nur 
dann eine wesentliche Energiekorrektion entsteht, wenn dort gar keine Korre- 
lation der Elektronen vorhanden war. 

Icb danke auch an dieser Stelle Friiulein A. BOr, DZZS~R fª die Hi]fe, die sie mir mit der 
Vornahme der numerischen Rechnungen geboten hat. 
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Bei 
Integrale 

F. B E R E N C Z  

Anhang 

der Berechnung der Elektronenergie mussten mehrere Molekª 
best immt werden, die in der Literatur  bisher noch nicht vorge- 

kommen sin& Diese seien folgendermassen bezeichnet: 

I(a, fl, 7, ~, i, j ,  k, m, n) = l f f  exp ( - -  ~ro~ --  flrb~) X 

i r j l  k m n X exp (-- 7ra2 ~rb2 ) ra1 - -  ra2 r~2 r12 dvx dv2 . 

Bei der Berechnung der Integrale wird die Methode von KOT).I~I [19] und seiner 
Mitarbeiter benutzt.  Unsere Integrale wurden mit  Hilfe der folgenden Hilfs- 
integrale ausgedrª 

d# ,  

G~(1, ti) 

H:(i, ~; k, t~) = ~'[ TI ~-~ ~-~~' t"~ ~ Q:(~+) ~ (~ - )  • 

Die neuen Integrale k6nnen in vier Gruppen davon abhfingend eingeteilt 
werden, dass die Exponentiaffunktionen die folgenden Gestalten haben: 

exp (-- 2a1 ) exp (-- ra2), 

r ( -  ro~ - ~£ r ( -  ro~), 

( 1 1 )~ 
exp (-- 2 ra1 ) exp -- -~- ra2-- ~ rb2/, 

,,2 )j 

{-  ~ 1 I exp (-- tal - -  /'bl) exp -2/'a2-- T r b l '  " 

Wegen der grossen Zahl der Molekª werden aus jeder Gruppe 
nur  einige mitgeteilt:  

1 ( 2 , 0 , 1 , 0 , 0 , 0 , 0 , 0 , 1 ) =  

- -  0 0 0 O 32 H~ 4, R;2, G ~  G o O, +3(1)+5(2)+7(a)+9(~)+  

Acta Physita Ar Stientiarum Hungarica, 27, 1969 



BERECHNUNGEN DER ZUST~DE lsns IZ~ DES WASSERSTOFFMOLEK~LS 135 

_2~oo(3,R;3.~}0oo~1.~~~~1i,~}_0/~/_10~~~_14~~~_18~.o~_ 

_ 2~ R~ 2. ~-} Goo/o. ~~ 0oo lo, ~ - } -  10,~1-10~~~- 14~~~- 18~~, § 

3 { ~ )  i ~ )  5 7 ,  9 1  A---~H~ 2, R;2, Gx,(O~R)G x, O, +-~(~)+--~-(3)-}- 2---~(4)-t- 

-- H ~ (4, R;0, 2 R--) G~ g {2, 2R-~ -) --3(~ ~ --5(~)-  7(~)- 9(o) -- 

-- Ho ~ {2, R; 2, ~ - )  G~ R,)G ~ {2,-~-) --3(~ --5(~)-  7(~ - -9(~  

-- Ho ~ {2, R; 0,-~-) Go~ R)Go ~ {2 , -~-) -  3(1 ~ --5(~ --7(~ --9(~ -- 

-- Ho ~ {2, R;0, 2 R--) Go~ R)G ~ {4, R ] _  3(o)_ 5(o)_ 7(o)_ 9(o)-4- 

-+-2Ho ~ {3, R;1, 2 R~) Go~ R)/3, ~--}-4-6(~ + 10(~)+ 14(~ + 18(~ -4- 

+ 2Ho ~ {2, R;0,-~-) Go~ R) G ~ {2,-~--)-4-6(, ~ + 10(~ ~-14(~ -4-18(~ -- 

( -~-1 ( 2R-~ -} 185 1 727 9 (1)_ -- ~ H, ~ 2, R: 0, GI(0, R) Q~ 2, - ~_  (2) - ~ (13)- 20---0- 2 

_ ~oolo.R;.~) 

- ~oo{0.~;2.~- / 

- ~oO/O.R;2,~} 

l R ~  
Go~ R)G o [0, ~ - ) -  3(o) --5(o) --7(o) -- 9(o) -- 

oo~2,~~~o/o,~}_~~o~_5~o~_~~~)_,~~~_ 

G~ R)G ~ {0, 2R----/- 3(~ --5(~ --7(~ --9(~ -- 

Go~ R)G~ ~ - } -  3(~ --5(2 ~ --7(~ --9(~ -4- 
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136 F. BERENC~~ 

/ R ~  / 

+ ~o (o, ~, o, _~)oo(,, ~)~o (,. ~_)§  ~(o)+ ~<~> + ,(o> + ,(,> § 

+ ~o (o, ~, o. ~)~oO(,., ~> ~o. (4, ~ I  § ~<o> + ~<;> § ,(~> + 9(o>_ 

s 9 (I)}. + 3__2 HI (O, R; 0,-~-1 GI(2' R)G~ (2,--~-) -k - ~  (~)q- ~ (1)_~ 2 -~  

I(2,0, 1, 0, 0, 0, 1,0, 1) = 

= Ra [H~ {4, R; 3, R----I G£ R)G ~ lO, R-- I -}-3(o) + 5(o) @ 7(o) -}-9(o) q- 
64 ! ( 2 1  [ 2 ]  

-}- H o (2,R; 5,-~-)G~ G o {0, ~ /  ~ 3(~ ~ 5(~ 7(~ ~ 9(~ ~ 

l 

l 

-=~~l=,~~~,,lOo~(O,~)~o~176 
[ 2J 2 ]  

P~sica Ac, ademio~ Sci~n~iarum Hzmgarir 27, 1969 
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(1) + - ~  (~) _ 2 - ~  (~) + 

+ Ho ~ [4, R; 2,-~-I G~ R)G~ {1, 2 R---) -f-3(o) -4-5(o)+7(~ + 9(~ 

A- H ~ (2, R; 4,--~-) Go~ R)G ~ (1,-~-}-{-3(~ ~ + 5(~ 7(~ + 9(~ + 

+ Ho ~ {2, R; 2, 2R-~-/. G~ R)Go ~ [3,-~-) + 3(~ -4-5(~ A-7(~ A-9(~ -- 

--2Ho ~ [3, R; 3,-~--} G~ R)Go ~ {2,--~-)- 6(~ --10(~)- 14(~ --18(~ -- 

--2Ha (2, R; 2,-~-} Go~ R)Go ~ {1,-~-)- 6(~ 10(~ --14(~ --18(~ + 

[ _~1 [ __~_) 5 7 1 9 + ~ 2, R; 2, el(o, ~)  el  ~, + ~ (~) + - ~  (~) + - ~  (l) - 

-- Ho ~ (4, R; 1,-~--) G~ R)Go ~ (2,--~-)- 3(~ 5(~ --7(~ --9(~ -- 

-- H ~ {2, R; 3,-~-} G~(0, R)Go ~ [2,-~-)-  3(~ --5(~ --7(o) --9(o) -- 

_.o(2,.~~,~}oo(o,~)OoO(4,~_)_~~o~_5<o)_7,o)_~(o)+ 

5 7 1 9 _ 3__2 ~ [2, R; 1,-~-) G~(0, R)G~ [2,-~--)- - ~  (~)-- "~- (a)-- __~ (1)_ 

F 

_ .oo (2, ~~ 2. ~)OoO(O, ~~ 0oO (~, ~)_ ~(o~_ 5(0)_ 7(o~_ ~,o~_ 

Ar Physir Academiae Sr Hungarir 27, 1969 



138 F. BERENCZ 

t l 
- -  H o  o {2, R;  0,  ~2__J GoO(2, R ) G o  o / 3 , - ~ - - I  - -  3(~ - -  5(~ - -  7(~ - -  9(~ - -  

p 

-- Ho ~ [2, R; 0,--2 R-) Go~ R)Go ~ [5, ~- )  - -3 (~) -  5(2 ~ --7(~ --9(~ -- 

A-2Ho ~ [3, R; 1, ~-/G~176 R)G ~ [4, 2R~/-~-6(~ -f-10(~ A-14(~ -4-18(~ -- 

A-2H~ [2, R; 0, 2R----/Go~ R)Go ~ [3,-~--/ A-6(~ A-10(~ -4-14(~ 4-18(~ -- 

2 HI R) -- 1 8  (~) -- ~ (ax) -- ~ -  (o) _ 

-- H ~ [O, R; 3, Go~ R) Go ~ 

- ~oO/o,~; 3 ,~ )  ~o~2,~~~o 

[o,~- t-~~~,- 5~~,-,~~,-9/~,- 

- -  - -  G ~ ( 2 ,  R )  
2 

-- H~ (2, R; 2, ~ }  G~ R) G ~ 

_ o~ lo. ~~ 4,_~_/o~~~.,., o~ 

G~/o,~_ )_51 7 ~-  (~} - -~  (~} - 

(1,  R i T , j -  ~~~~ 5~o~_ 7~~~- 

( 1, R ] '  3(0) --1(~ 7(~ -- 9(~ -- 
2 1  

9 
2--~ {~)- 

9 @  - -  

9(o) - -  

t f R ~  

+ 2Ho o {1, R; 3, ~-/G~176 R)Go o (2, ~~--/ -f- 6(~ + 1~176 + 14(~ + 18(~ 

Acta Physica Academiae Seientiarum Hungarir 27, 1969 
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_ _ _ ~ (~) - ___  (~) - 

2 

+ Ho o t2, R; 1,-~} G~ R)G o t2,-~-] ~ 3(~ + 7( o ) + 9(~247 
t / 

A- Ho ~ {0, R; 3,-~-) G~(2, R)G~ [2, ~-I § 3(~)§ 5(.~)§ 7(.~)§ 9(~)-5 

7 9 �9 ~- --~ H~ [0, R; 1, 2 R~} G~(2, R)G~ (2, 2R-~ --} ~- ~ (~)- -~  (~)- 2-~ (~) -4- 

-4- H~ {2, R; 0, ~)Go~ R)G ~ [3,-2R---) + 3(~247 5(~)+ 7(~ + 9(~ + 

-4- Ho ~ {0, R; 2, 2 R~) Go~ R)G~ {3,-~-/ + 3(o) § 5(~ + 7(o) -~ 9(o) § 

+ H ~ {0, R; 0, ~-/ Go~ R) Go ~ 2R~/ +3( o )A-5(~176 o )+  

§ H ~ {0, R, 0,~-] Go~ R)G ~ {5,~--} §176 �91176 A-9( o ) = 

--2H~ {i,R; X, ~-) G~ R)G~ 6(~ -- 10(~ -- 14(~ -- 18(~ - 

--2It~ (0, R; 0,-2R--/G~ R)G ~ (3,- 2R----t- 6(~ 10(~ --14(~ --18(~ -- 

A- --2-3 H11(O,R;O,~2]GI(2, R)GI {3, _~_) + ~_ (~) § ~~_ (~) §  7 ~ _  (~)} . 9  1 
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140 F. BERENCZ 

I(2, O, 1, O, O, O, O, O, 2) = 

--[ A2(R)A' (--~t + A~ (-~1- 2A~ (-~] ] B2(R) B~ (--~1- 

o , o , o , o , o ,  1) = 

+ H~ (2. R; 2,--~-] Go ~ 2H ~ R; 3, ~ ]  G ~ (1, ~1  + 

+ ~ [2, R; 2,--~-1 G ~ [O,-~1 + H i [2, R; 2.--~-) G i lO. ~ )  -- 

I(1, 1, 1, 

Acta Phys~ a Academiae Scientiarum Htmgarieae 27, 1969 
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7_~_ (0, 2, 

2 [0, 4, --~--R I - 3 [Hi [2, R;2,-~-)A-H ~ R; 2 ]_ 

--@H~176 } +H~ R;3,-~-)G~(1,-~- I -- 
8._8_35/q lo, R; 2,_~} GO (O ' --~-) ---1H~[O'R;2'~-IGII{O'R- I - - 5  

+ 31---Ho ~ lo, R; O, ~--1Go ~ {4,-~--1 -- 6H~ [1, R; 1,-~--/G~ (3, 2R-~ -) + 

+3l:3~-rs-s~ [2' R; ~ H~ (0' R; 2'-~-i1 -- 
- 8  (o, 

Acta Physica Academi~ Sciemiarum Hungaricam 27, 19£ 
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2 + _yHO 

8__HO + 35 4 
1 

+ -i-g- Hi 

I(1,1, 1,o,-1,  
R 2 
16 
5 
3 

(0, R; 0, 2R-~)G ~ (4, ~ - ) -  ~-H ~ (1, R; 1,-~--) G ~ {3,-~-)-4- 

{0, R, 0,-2 R--) G~ (2, ~-]+ ~--- H I (0, R; 0,--~-) G~ (2, ~-}+ 

O, 0,0, 1) = 

R ~ 

-4- H~ R;2,-~-)G~ -) --2H~I2, R;3,--~-}G~ ) + 
2 HO{1 ' 2,~_)GO[0, 2R } + -~-) G,I (0,--~-) + ~ 2 R; , H~ (1, R; 2, -- 

_ [~ {~,~;0,~)+.o (1,~; 2,_2~_ ) _ 
__~_Ho{1, R;O,_~}]GO{2, R_]_ 

--Ho ~ (1, R; 0,-~--) G ~ (4, ~-i + 2H~ (2, R; 1, 2R)G ~ (3, ~ - ) -  

-- 2--~H~ (I'R;O'~-}G~ -- HI( I'R;O' R2 ) Gi {2,--~-)-- 

--[H~ R;2, 2R)-4-H~ R;4, 2R----) - 

--~-H ~ R;2, 

+~-Ho~ R;3, 2R---- } 

+ 3  " 

G~ --H~176 ) + 

.Acta Physica Academiae Scientiarum Hungari~ae 27, 1969 
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+[H~ R;0. 2R-~ -) +H~ R;2,-~- ) -  

---~-H~176 ) -- 

-- ~ H ~ R; 1. 2R-~ -) G~ ~1 + --~-H ~ lO, R; O, ~ )G  ~ f2. ~ )  + 

I(1, 1, 1, 0, 0, 0, 0, 0, 2) = 
_ Rs 
-- 32 I[A4(R)A2(~ -] + Aa(R)A4 (~-)--2~,(~~~.{-~J] ~~ § 

--[Aa(R)A o (--~--} + A2(R)A2 (~-) - 2A.2(R)A o i"~-j ] B2 [-~-)-- 

13 [ A2(R,A2 (~) + Ao(R'A' (--~-I- 2Ao(R'Az /~) l B~ 

1 [A2(R, Ao ;[~)+Ao(R)A2(~)--2Ao(R)AoI~)]B2[~ ) + +T 
1 

I 12, 0, 1 
t 2 

R 7 
16 
5 
3 

--- --21 '0 '0'0'0'1/  = 

.4cta Physica Academiae Scientiarum Hungari~ae 27, 1969 
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1 
3 
7 
5 
1 
3 
2 
3 
8 
7 
2 
3 
8 

_ _ _ _ H o  
35 
1 

- - - - H a  1 
45 

_?~(2, 
5 - - - / / ~  
3 

+ ~~ (2, ~~ 2, ~ OoO(2, ~~_ 2~o (3, ~o 3, ~_ / o~(1, ~)+ 

+ T  2 + R; 

R 

2/  

1 I-I~,[2, R;O,_~_IGOa(O,R)_ (2, R;0,~-) G~(O, R) -- 5- 1 

{2, R; 0,-~- / Gla(O,R) - 

- -  -~  - H~ N R;  

+ + [H~ [2, R; O, --~I + H~o (O, R; 2, -~- ) -- 

-- 7-~-- H~ IO' R; O' -~-I ] G~(2' R) 

1 H ~ (0, _~_) Gg(4, R ) 6 [I, 1, 2R----/G~ R)+ + T o R; 0, 5 H ~ R; 

~4~a Physir dcadsmiae Sr Hungttrir 27, 1969 
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2 
+ T  

8 ___HO 
7 
2 + T H ~  

8 + --~- H ~ 

1 +-4~- 

I 12, 0, 1 
t 2 

_ R 6 

8 

5 
3 

[H2~ (2, R;0,-~- / + H~ ~0, R;2,~-- ) - -  

(o, R; 0, ~-/]  C~(2, R)+ 

(O'R;O'-~-) G~ -- 4~-H~ II'R; I' ~-) G~ 

(0. R; 0. 2 R ) G~ R)+ +H~ [0, R; O,-~--) G~(2 ,  R ) +  

H~ (O, R; O, -~) G~(2, R)} . 

- -  - - 1  , 0 , - - 1 , 0 , 0 , 1 )  = 
2 ] 

- - - . o 0  (1, ~; ~., � 9 1  ~o(o, ~) + 
~]J  

+ Ho o (1, R; 2,-~-} Go~ R)--2HŸ (2, R; 3, ~-)G~ R)+ 
r $ 

+ T  ~ R; 

1 [1. R; 0.-~-)Go~ R, +-56---H ~ (2, R; 1. ~-I G~ R, -  ----2-HX 

: IH~ R;0.-~-/ + H~ R;2.-~ -) - -  

--~--H2 ~ 1, R;0, G~ R)+--~-H~ 2, R;1, 

8 1 

35 5 -- - -  H~ (1, R; O, -~-} G~ R) - 

-) c~o0, R) - 

HI II, R; O, --~I G~(O, R) -- 

10 Acta Physica Ar S•ientiarum Hungaricae 27, 1969 
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I{2, O, - -  - -  

- 4--5 H~ 1, R; 0, C~(0, R) + 

-4-[Ho~ (2, R; 2,-~- / + H~ (0, R ; 4 , - ~ ) -  

5{ ~_)] 
- T H~ O, R; 2, C~(1, RI + 

+ H~ {2, R; 2, --~) G~ R) -- 2 H~ (1, R; 3, --~-) G~ R) -F 

2 HO (0, R; 2 ' (0, 2,-~-) G~(I, R) -- + --~-- 2 --~-I G~ R) -4- H~ R; 

1 [H~ R;O,-~J+H~ 
= H ~ 0, R; 0, Go~ R)-- 

2 

-- 1----H~ {0, R; 0, ~-)G~(3, R) -4- ~ H ~ (1, R; 1,-~-) G~(2, R)- 

: [H~ R;O,-~-I+H~{O,R;2,-~- j -- 
- T H~ O, m O, G"~(1, RI - -  

- 2---H~ O, R; 0, Co~ R) + - T- 1, R; 1, C~ R) --  

-- 8-8-H~ (O, R; 0,-~-) G~ R)15 ~ •0, R; O,-~--/G~(1, R)- 

- 1-L (o,R; o, R)} 45 ~ R)C~( L . 

I , 1 ,0,0,0,0,2] = 
2 2 I 

R s 
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I[1, 1, 1 
t 2 

R7 
8 

-- A2(R)Ao {--~-) [-~-- Bo(R) + - I  B2(R)] - 

-- I "42(R)A2 [--~---/ "~ A~ {--~-) --2A~ { 2R-~-I ] B2(R) -- 

-- Ao(R)A2 {--~-) [-~-- B2(R) + B,(R)] -- 

+ -~-[A2(R)A o {--~-1 + Ao(R)A o {2 R---} --2Ao(R)A o (-~1 ] B2(R)+ 

- -  --1 , 0 , 0 , 0 , 0 , 1 }  = 2 ) 

-- - -  { H~176 {4' R; 2' -~ -) +H~176 - 4H-H~ 2'~ R;2, 2R--~- ) -  

--2---~-H~ {3' R; 3'--2R-} 3 + 32-~- H1 (2' R; 2' -~-1 - 

1 [H~ R;O,-~-Iq- H~{2, R;2,-~-}- 16 H,d(2, R;O,__~_)]q_ 3 15 

16 Hg•O ' I [H~176 2'-~-) -4- H~ 4' ~-) -- 15 [ R; 2' 2R-~-)] -1- 3 
- - H  ~ 1, R ; 3 ,  - -  H g 0, R ; 2 ,  - -  H t 0 ,  R ; 2 ,  -1- 45 15 

4 HOo {0, R; O, ~_}] + 
T 

[H o {2, R; 0,--~-1 + H ~ {0, R; 2,--~--1 -- : H o {0, R; 0,--~--1] -- 

_ __HlO {1,R; 1, 2R_~_)8175 Ha~ {I'R; 1' 2R----} _i_ 

/-/~1 {0, R;0,-~-}q- 15758 H31{O,R;0,.~_}}. 

-t- 

+ 

+ 

4 
+Ti 

6 
25 
2 + - ~  

{ 1 1 0,0,0,1,11= 1 1,1,y, 7 , 
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.8{[  
16 H~176 4, R;3, 2 )+.~{2,.;5, 2--) ~ ~176 o . ;~ ,~)  

x [~oo [~,,; 1,~} + HoO [2, R; 3, _~_} - _~Ho o 1 6  [2, R; 1,_RR ]] .+ 
3 2 }| 

5 -  2 ( ._~_} 4 ( __~__] 2 ( ._~__] A--z-H ~ 3, R;2, --- H ~ 2, R;1, -- H~ 2, R;1, -- 45 15 

1 [H~ [2, R; 3,--~-) -~ H~{0, R; 5,--~-) --16 Ho/0, R; 3,__~_}] _ 
3 15 

52 HO (1, 4,-~} 4 [0, R; -~-} 4 (0, 3,-~/ q- + ~  ~ R; H o 3, I-Ill R; 45 45 

2 [Ho~ R;1,-~)+Ho~ R;3,~-) - 4 Ho~ R;1,~--)]+ +-9- 5 

4[I-I~{2, R;1,-~-)-k-H~ 2 H~ [0, R; 1,---~} -- 
+-~- 7 

_6__H~ 1, R;2, _ _ _ H o  1,R;2, + 
25 175 

+ -~-/-/11 1575 

,11111 ) 2 -~- , 0, 0, 0, 0, 2 = 

Rs{ A16 [-~-/ [~--/ 4 (~--1 = :_  , (R)A,  + A, (R)A,  -- A , (R)A,  + 
3 

+ T  15 

1 [A2(R)A2 {~-}-4- Ao(R)A4 (--~-}- 16 Ao(R)A 2 (__~__~)] + + - ~ - -  . 25 

1 [A2(R)Ao ( 2R_~__/ + Ao(R)A~ [ 2R_~__) 4 Ao(R)A ~ l~_)]}. +-6- 5 

(~) -~ H]~GkGkli mit den Argumenten in den betreffenden Reihen. 
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BblqHCJ'IEHHE COCTO~IHH~ l s n s  I X  + MOJ'IEKY.rlbl BO,/2OPO~A HA 
OCHOBE METO,/~A KOPPEJ'I~ILIHOHHO-YMEPEHHbIX MO..rIEKY.II~IPHbIX OPBHT 

tl). BEPEHI.( 

P e 3 i o ~ e  

Onpe~eJ~~eTcg aJ1eKTp0HHan aHeprHa C0CTO.qHH~I l*2S ~~r+ MOJleKyJ1~ BOROpoJIa na OCHOBe 
MeT0~a K0ppeJmm~0HH0-yMepeHHbtX M0neKyJ~apH~X op6HT. ~aJ~ee no~a3unaeTc~, wro pacmH- 
peHHeM C06CT~eHH0~ qbyHKUHH C K0ppen~UHOHU~M qbaKT0pOM JlOCTHraeTcfl 3HaqixreJn,Hoe 
yJ~yqmeHHe B 9HeprHH TOJIbK0 B cnyqae, eCJ1H TaM He HMeeT MeCTO KoppeJ~~a~~ SJ~r 

Acta Physica Acadcmiae Seiantiarum Hungari~ae 27 b 1969 


