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Es wurde die Elektronenergie des tiefsten angeregten l i 2 i '¿T/ -Zustandes des Wasserstoffmole-
küls der Annahme gemäss berechnet, dass sie einer (lCTfl2crs)-Bahn-Konfiguration entstammt und 
bei dem angeregten 2trB-Zustand auch die Hybride der 2.v- und 2/>-Zustände erlaubt ist. 

In einer früheren Arbeit [1] wurde die Elektronenenergie des tiefsten angeregten 
Isis1!*-Zustandes des Wasserstoffmoleküls der Annahme gemäß berechnet, daß 
sie einer (l<792cr9)-Bahn-Konfigüration entstammt, d.h. einer solchen Konfiguration, 
bei welcher sich das erste Elektron im Grundzustand und das zweite Elektron im 
angeregten Zustand befindet. Demgemäß haben, die Molekülbahnen der einzelnen 
Elektronen nach der LCAO-MO-Methode die folgende Gestalt: 

l ^ ( l ) = [ l ^ ( l ) + l i B ( l ) ] / ) / 2 ( l + 5 1 ) , (1) 

2g9(2) = [2sA(2) + 2sB(2)]/Y2(l+S2), (2) 
wo 

S; = (is^is^), 1 = 1 , 2 , (3) 
und isA und isB die Wasserstoffeigenfunktionen der /.y-Zustände sind. Die Eigen-
funktion des li2j12'+-Zustandes des Wasserstoffmoleküls nimmt also die folgende 
Gestalt an: 

^ = 1 ^ ( 1 ) 2 ^ ( 2 ) ^ ^ - « ^ ) . (4) 

Auf Grund der Molekülbahn von (4) erhielten wir als Elektronenergie 0,68086 
atomare Einheit. 

In einer folgenden Arbeit [2] erweiterten wir die Molekülbahn von (4) durch 
den Korrelationsfaktor (1 +pr12) und mit der korrelationsmäßigen Molekülbahn 
von der Gestalt 

' / ' K o r r - l f f i ( l ) 2 f f , ( 2 ) ( l + / > r 1 2 ) ^ ( a 1 j 5 2 - a 2 f t ) (5) 

ergab sich für die Elektronenergie der Wert 0,70221 atomare Einheit. 

R. S. MULLIKEN [3] und G. HERZBERG [4] haben aber darauf hingewiesen, daß 
bei dem angeregten 2<ri-Zustand auch die Hybride der 2s- und 2/?-Zustände erlaubt 
ist. Demgemäß kann die Näherungsfunktion von folgender gestalt angenommen 
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werden: 
Ф м н = l f f , 0 ) 2 f f ; ( 2 ) - ^ ( a i / J 2 - a e f t ) . (6) 

wo. 
2a'g(2) = {[2sA(2) + 2sB(2)] + X[2pA(2) + 2pB(2)]}/n[(l +S2) +P(l+S3), (7) 

2pA und 2pB sind die Wasserstoffeigenfunktionen der 2p-Zustände. 
Die Elektronenergie wurde in üblicher Weise auf Grund des Variationsverfahrens 

mit Minimalisierung der Energie erhalten. Bei .der Berechnung der Molekülintegrale 
wurde die Methode von M. KOTANI [5] u. A. benützt. Bei A=0,98765 ergab sich für 
die Elektronenergie der Wert 0,68456 atomare Einheit. 

Ähnliche Berechnungen mit ähnlichen Ergebnissen sind auch bei J . T . Z U N G 
und A. B. F. D U N C A N [6] zu finden, aber mit dem Unterschied, daß ihre Berechnungen 
mit den von J. C. SLATER [7] eingeführten knotenlosen Eigenfunktionen durch-
geführt wurden. 

Die mit den Näherungsfunktionen (4), (5) und (6) erhaltenen Elektronenergien 
sollen miteinander verglichen werden. 

Nach (4) und (5) kann festgestellt werden, daß auf Grund der Erweiterung 
der Molekülbahn (4) durch den Korrelationsfaktor (1 +pr12) sich eine energiekorrek-
tion mit dem Wert von 0,02135 atomare einheit ergibt. Von (4) und (6) kann es aber 
konstatiert werden, daß durch die Einführung der Hybride der 2s- und 2/>-Zustände 
bei dem angeregten 2<r9-Zustand nur eine Energiekorrektion mit dem Wert von 
0,00370 atomare Einheit auftritt. Diese letztere ist also um eine Größenordnung 
kleiner als die vorige. Aus dieser Tatsache kann wieder die Schlußfolgerung ge-
zogen werden, — wie wir schon mehrmals festgestellt haben — daß der Korrelations-
fakt.or (1+^ ia ) bei dem Aufbau der Näherungsfunktionen eine sehr wichtige Rolle 

.spielt. 

Fräulein A. BOLDIZSÁR möchte ich für Hilfe bei den numerischen Rechnungen 
auch an dieser Stelle meinen Dank aussprechen. . 
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Н О В Ы Й ВКЛАД В К В А Н Т О В О М Е Х А Н И Ч Е С К И Е И С С Л Е Д О В А Н И Я 
М О Л Е К У Л Ы ВОДОРОДА 

Ф. Беренц 

Определяется электронная энергия первого возбужденного состояния \s2s}Ef моле-
кулы водорода предполагая что она возникает из орбитальной конфигурации (1сгд 2сгд) и при 
возбужденном состоянии 2ад гибрид состояний Is и 2Р тоже допущен. 

und 
S3 = <2рл\2рв)-, (8) 
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