EINIGE ZWEIZENTRENINTEGRALE ZU RECHNUNGEN
AUF GRUND DER METHODE
DER KORRELATIONSMASSIGEN MOLEKULBAHN

Von

F. BERENCZ
INSTITUT FUR THEORETISCHE PHYSIK DER UNIVERSITAT, SZEGED

(Vorgelegt von A. Kénya. — Eingegangen 8. IV. 1958)

Die numerischen Werte der Integrale
Tjam = § 3 (w2 + w5+ vy -+ v5)* #9195 1,
Tiham = § ¥} (g + v + ¥4+ ¥5) (w2 = v5— va T v5) s b vy 97 ol dv,
wo ¥y = exp [— o (uy + #5)], vp = exp[B (v + 73], vz =exp [ (v —+7],
vy =exp [— B (v + )], w5 =exp[— By — )]
und wo i, k, [, m, n == 0, 1, 2 sein kann, wurden in Tafeln zusammengestellt.
In einer fritheren Arbeit [1] wurde die Dissoziationsenergie des H,-

Molekiils mit einer solchen Niherungsfunktion berechnet, welche den folgen-
den Korrelationsfaktor enthilt :

¥ = Ny (vy + v + v+ ¥5) 1 4 pria)s

¥y =exp [— a(py + )],

Yo =exp [f(n + 7)),

vy =exp [B (v; — v3)],

py=exp [— B (v, + 7)),

Y5 =exp [— f (1 — )]
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 ry, der beiden Elektronen

in einer gewissen Potenz enthilt. Diese Zweizentrenintegrale kénnen in die
folgenden zwei Gruppen eingeteilt werden :

Ium = fw% (Wa + ¥s + wa + v5)? il gV} v iy dr,
Jﬁctm=f'/’% (wo + s + Yo+ ¥5) (Y2 = ¥ — vy T vs) i phv1 95 i dr,

woi, k,l,m,n=0,1, 2 sein kann.
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Bei der Berechnung der Integrale wird die Methode von Korant und
seinen Mitarbeitern [2] benutzt, die schon bei SuciUra [3] zu finden ist. Der
Integrand wird in elliptischen Koordinaten hergeleitet und die gegenseitige
Entfernung der beiden Elektronen durch den Kosinussatz

r2

R2
12:—[u§+,u§+v%+VE—2ﬂ1#2v1V3—2—

—2Y(u2—1) (1 — 1) (1 —») (1 —}) cos (¢, — @3)]s
sowie durch die Neumannsche Reihenentwicklung [4]

L *2 ZDWQ (1,) P; (1) Py (1) P (vg) cos (g, — @,)

Tio =0 v=

beriicksichtigt, wo

D,=2t-+1 und D *(—l)"2(21—}—1)w2v>1
v v [(r+v)!]’ =
s und pg_ bezeichnen den grésseren, bzw. den kleineren Wert von g, und
Yy P, und Q; bedeuten Legendresche Polynome erster und zweiter Art.
Die unendliche Neumannsche Réihenentwicklung macht bei der Berech-
nung der Integrale keine besondere Schwierigkeit, weil die Integranden
die ¢, entweder nicht enthalten oder nur im Ausdruck sin ¢; und cos ¢;. In
diesem Falle kann in der zweiten Summe nur » = 0 oder ¥ = 1 sein. Mit dem
oben angegebenen Ausdruck fiir rf; bekommt man ein Polynom von sechs
Integrationsvariabeln (u;, v, @; 5 #y, 5, ¢5), und die Integration wird in
gewodhnlicher Weise sukzessive durchfiihrbar.

Bei der Durchfithrung der Integrationen werden die folgenden grund-
legenden Integrale verwendet :

An(a) = “e“‘m " dlu ”
i

B, (p)= "1 e P yidy,

|

G, p) = fP‘ v)e iyl (1 — v) dv

© g
Wi kya)= | f Q: () Py (p_) e “Camen) uz(m—l) (43 —1) dp, dp,.
Die numerischen Werte der obigen Grundintegrale wurden von Korani,
AmEMIYA und Simose in Tafeln zusammengestellt.

Die analvtischen Ausdriicke der Intesrale sind in der Arbeit [11 zu
finden ; hier folgen die numerischen Werte in Tafeln zusammengestellt.
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Der Verfasser dankt auch an dieser Stelle Friulein M. Brazsé fiir
thre Hilfe bei den numerischen Rechnungen.
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HEKOTOPBIE BUIIOJISIPHBIE UHTEIrPAJIBI AJis1 UCUUCJIEHUN HA OCHOBE
METOJA KOPPEJIMPOBAHHbIX MOJIEKVYJISAPHbIX OPBUT

&, BEPEHL{

Pe3wome

TaGy upOBaHbl HYMEPUYECKME 3HAUEHUS MHTErpajioB
Tiam = ¥ (2 + wa + va+ v5)2 0l s v v 17, dr,
Jikim= f'ﬂ% (1/"2 ‘vt + '/"5) ('/’2 + vz — v, F 1»"5) /‘{ :ulzc ”;_ vy i3 d,
¥y = exp [—a (4 + p3)], vp=rexp [B (v, —v5)], vy =rexp[B (v, —5)],
vy =—exp[— B (v, — )], v5=exp[— B — »))]

uigklmn=0,1,2.



