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Die numerischen Werte der Integrale 

Inklm = Y ~ v2 (~P2 ~- ~v3 ~- ~v4 ~- ~v5)2 ~~'/~2k rl'l'e2m r~ 2 d r ,  

Jtklm : S ~12 (~2 -J- ~3 ~- ~4 ~- ~5) (~2 ~ ~3- -  ~P4 ~ t k 1 m n ~vs)/t~ P2 Vl V2 r~2 d~, 

wo ~~ = ~xp [ -  ~ (~~ + ~~)], ~~ = r [~ (~~ + ~2], ~~ = cxv [~ (q - ~q, 

~~ = ~xp [ -  ~ (~~ + ~~)], ~,~ = ~~v [ -  ~ (~~ - ~~)] 

und wo i, k, 1, m, n := 0, 1, 2 sein kann, wurden in Tafeln zusammengestellt .  

In einer frª Arbeit [1] wurde die Dissoziationsenergie des H2- 
Molekiils mit einer solchen N~iherungsfunktion berechnet, welche den folgen- 
den Korrelationsfaktor enth~ilt : 

WO 
= N,p~ (.p~ + ,p3 + ~,  + 'P5) (1 + p q , ) .  

~~ = ~xp  [ -  ~ (~~ + ~~)1,  

~v 2 : e x p  [fl (v 1 -4- v2)],  

~v 3 = e x p  [# (v~ - -  v2)] ,  

~v 4 : e x p  [ - -  fl (vi -k v2)],  

~v 5 = e x p  [ - -  fl (v 1 - -  v~)].  

Unter den Integralen in dem Energieausdruck, der zum Minimum gemacht 
werden soll, sind diejenigen in der Literatur noch nicht vorgekommen, in 
welchen der Integrand die gegenseitige Entfernung rls der beiden Elektronen 
in einer gewissen Potenz enth~ilt. Diese Zweizentrenintegrale kfinnen in die 
folgenden zwei Gruppen eingeteih werden : 

= v24 d- v/s) Pi P2 vi v2 rŸ d~, 

J?~~m = y ~,~ (~~ + ~~ + ~, + ~~) (~~ • ~~ --  ~, T ~~) g~ g~ ~,~ ~g~ ~~ d~, 

wo i, k, l, m, n = 0, 1, 2 sein kann. 
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Bei der Berechnung der Integrale wird die Methode von KOTANI und 
seinen Mitarbeitern [2] benutz t ,  die schon bei SVGI~RA [3] zu l inden ist. Der 
In tegrand  wird in elliptischen Koordina ten  hergelei tet  und die gegenseitige 
Ent fe rnung  der beiden Elekt ronen durch den Kosinussatz 

R2 
r~2 = ~ -  [#~ § #~ + v~ �91 v~ -- 2/s 1/x 2 v~ % -- 2 -- 

-- 2 V(g~ - 1) (#~ - 1) (1 - vi 2) (1 - v~) cos (~v 1 - ~2)], 

sowie durch die Neumannsche Reihenentwicklung [4] 

1 _ 2 ~-2 ~D~"Q:(f~+)P~(l~-)P~(Yl)P~(v~)c~ 
/ ' 1 2  ~ = v = 0 

berª  wo 

[ (~--  v)' ]2, v > 1 .  D~0= 2~~-  1 und  D~~ : (-- 1)~2 (2~ ~- 1) (~ ~- v)! = 

/x+ und #_ bezeichnen den gr~sseren, bzw. den kleineren Wert  r o n  q 1 und  
/~z" P~ und Q~ bedeuten Legendresche Polynome erster und zweiter Art .  
Die unendliche Neumannsche Reihenentwicklung macht  bei der Berech- 
nung der Integrale keine besondere Schwierigkeit,  weit die In tegranden  
die ~~ entweder nicht  en tha l ten  oder nur im Ausdruck sin ~v i und cos ~vi. In  
diesem Falle kann in der zweiten Summe nur v : 0 oder v = 1 sein. Mit dem 
oben angegebenen Ausdruck fª r12n bekommt  man  ein Polynom r o n  sechs 
Integrat ionsvariabeln (q vi, ~v 1 ; /~~, v2, ~v2) , und  die Integrat ion wird in 
gewShnlicher Weise sukzessive durchfª  

Bei der Durchf ª  der In tegra t ionen werden die folgenden grund- 
legenden Integrale verwendet  : 

cr 

1 

1 

Bn (ti) = .t" e-~" r~ dv,  
1 

+ 1  ~' 

= -- v,) dv, r ti) f P~(v,) e -~'' v', (1 ~ ~ 
- - 1  

03 co v v 

Die numerischen Werte der obigen Grundirrtegrale wurden r o n  KOTAI~I, 

AMEMIYA und SI~osr  in Tafeln zusammengestell t .  
Die analvt ischen Ausdrª  der Inte~rale sind in der Arbeit  [11 zu 

f inden ; hier folgen die numerischen Werte in Tafeln zusammengestell t .  
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Der Verfasser dankt auch an dieser Stelle Friiulein M. BLAZS£ fª 
ihre Hilfe bei den numerisehen Reehnungen. 
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HEKOTOPblE BHIIO.}I~PHbIE HHTEFPAJ-IbI ,/][.FIel HCLIHC.I-IEHHlYl HA OCHOBE 
METO,/]A KOPPE.TIHPOBAHHbIX MOJ-IEI-(Y.TI~PHbIX OPBHT 

�9 . BEPEHU 

P e 3 ~ M e  

Ta6y~HpoBanbl HyMepHqecKHe 3HaqeHti~ HHTerpa~0B 

Iiklm : S ~32 (~2 -~- ~3 ~- 2 i k 1 m n '/'4 -~ ~5) 'uf #2 Vl r2 rŸ dr, 

JTklrn= ~ ~2 (~2 -]- ~3 -~- lP4 "q- ~5) ('/])2 -~- 1'~ - -  ~4:2~ ~P5) ~tl i/�91 ~I l P2rn rX 2z dl, 

r~ = ~~p [ - -  ~ ( ,~  + , 3 ) ] .  r~ = ~~p [~ ( q  - ~2)]. r~ = ~xp [~ (~~ - ~~)], 
r~ = exp  [ - -  ~ (~~ - -  ~ d ] ,  r~ = ~xp [ -  ~ (~~ - ~2)] 

H i , k , l , m , n = O ,  1,2. 


