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Es wurde die Elektronenergle des tiefsten angeregten 1525 21X -Zustandes des Wasserstoffmole-
kiils der Annahme gemiss berechnet, dass sie einer (1,20 )-Bahn—Konﬁguratlon entstammt und
bei dem angeregten 20,-Zustand auch die Hybride der 2s- und 2p-Zusténde erlaubt ist.

In einer friiheren Arbeit [1] wurde die Elektronenenergie des tiefsten angeregten
152512} -Zustandes des Wasserstoffmolekiils der Annahme gemiB berechnet, daB-
sie einer (lo,26,)-Bahn- Konﬁguratlon entstammt, d.h. einer solchen Konﬁguratlon ‘
bei welcher sich das ersté Elektron im Grundzustand und das zweite Elektron im
angeregten Zustand befindet. Demgemil haben die Molekiilbahnen der einzelnen
. Elektronen nach der LCAO MO-Methode die folgende Gestalt:

Lo,(1) = s+ Lss OYV2A TS, O
| 20,2) = 25, + 25, QVVZA+ S, @
e S, = lisgliss), i=1,2, 5 3)

‘und is, und ispy die Wasserstoffeigenfunktionen der is-Zustinde sind. ‘Die Eigen-
funktion des 1s2s1X}-Zustandes des Wasserstoffmolekiils nimmt also die folgende
Gestalt an:

' lﬂ = lo (1)2%(2) V—(Oﬁﬂo 0!2/31) ©)

Auf Grund der Molekilbahn von (4) erhielten wir als Elektronenergle 068086
atomare Einheit.

In einer folgenden Arbeit [2] erweiterten wir die Moleku]bahn von (4) durch
den Korrelationsfaktor (1+prys) und mit der korrelatlonsmaﬁlgen Molekiilbahn
von der Gestalt

ll/Korr = 10'9(1)20' @a +P"12)7‘(‘11ﬁ 'xzﬁl) : (5)

ergab 51ch fur die Elektronenergie der Wert 0,70221 atomare Einheit.

R. S. MULLIKEN [3] und G. HERZBERG [4] haben aber darauf hingewiesen, daB '
bei dem angeregten 2¢,-Zustand auch die Hybride der 2s- und 2p-Zustéinde erlaubt
ist. DemgeméB kann die Ndherungsfunktion von folgender gestalt angenommen
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werden:

Ymn = lo'g(l)20g(2) V——(“lﬁz a2B1)s ©)
wo.
q 264(2) = {[254(2) +255(2)] + A2P4(2) + 2p5 (2)]}/ V2[A+8) +22(1+S3), (7
un :
= (2p4|2ps); : ®

2p4 und 2pg smd die Wasserstoffelgenfunknonen der 2p-Zustinde.

Die Elektronenergie wurde in iiblicher Weise auf Grund des Variationsverfahrens
mit Minimalisierung der Energie erhalten. Bei der Berechnung der Molekiilintegrale
wurde die Methode von M. Kotani [5] u. A. beniitzt. Bei 2=0,98765 ergab sich fiir .
die Elektronenergie der Wert 0,68456 atomare Einheit. ,

Ahnliche Berechnungen mit dhnlichen Ergebnissen sind auch bei J. T. ZUNG
und A. B. F. DUNCAN [6] zu finden, aber mit dem Unterschied, daB3 ihre Berechnungen
mit den von J. C. SLATER {7 emgefuhrten knotenlosen Eigenfunktionen durch-
. gefiihrt wurden.

Die mit den Niherungsfunktionen (4), (5) und (6) erhaltenen Elektronene,rglen
sollen miteinander verglichen werden.

Nach (4) und (5) kann festgestellt werden, da3 auf Grund der Erwelterung
der Molekiilbahn (4) durch den Korrelationsfaktor (1 + pry,) sich eine energickorrek-
tion mit dem Wert von-0,02135 atomare einheit ergibt. Von (4) und (6) kann es aber
konstatiert werden, daBl durch die Einfihrung der Hybride der 2s- und 2p-Zustinde
bei dem angeregten 20,-Zustand nur eine Energiekorrektion mit dem Wert von
0,00370 atomare Einheit auftritt. Diese letztere ist also um eine Gréflenordnung
‘kleiner als die vorige. Aus dieser Tatsache kann wieder die SchluBfolgerung ge- .
zogen werden, — wie wir schon mehrmals festgestellt haben — dal3 der Korrelations- -
faktor (1+prys) bei dem Aufbau der Nidherungsfunktionen eine sehr wichtige Rolle
.spielt.

* % *

Fraulein A. BoLpizsArR mochte ich fiir Hilfe bei den numerischen Rechnungen

auch an dieser Stelle meinen Dank aussprechen. .
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"‘HOBBI BKJIAZ[ B KBAHTOBOMEXAHUYECKUE UCCIEOOBAHUA
MOJIEKVJIBI BOlIOPOL[A '

&, bepeny
Omnpepensiercs dNEKTPOHHAS 3HEPrUsl HEPBOr0 Bo36YXmeHHOTo cocrosiuus 1s2s'X} more-

KyJsl BOAOPOZA TIpeatIonaras Y70 OHa BO3HHKaeT H3. opbHTansHOM kondurypaimn (lo, 20' ) H 0OpH
BO30YXIEHHOM COCTOSHHEH 20, THOPHJ cOCTOsHWI 25 B 2, TOX€E HONYINEH.



