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Feladatul tüztük kii hogy megvizsgáljuk az MO módszerben• szereplő  
átfedési integrálokat, közelitő és exakt értékének a molekula 'e módszerrel  
nyert termrendsze.:rére kifejtett hatását:  

Gi'ide F. 1  javasolt egy közelitő módszert mdy segitségével az átfed`-
si integrálok egyszerü geometriai értelmezést nyertek0 a igy könnyen  ki 
azámithatók tioltake Ezzel a közelütő-eljárással nyert értékek több  m~lé.ku 

lénél felhasználásra kerültek 	Érdekcinek igérkezik az a vizsgél-dt mely- 
ben  összehasonlitjuk a közelítő módszerrel nyert integrá1 rtékeke 	niliteot-. 
m att_l_aifag exakt ,értékekkel Az általunk használt lineárkombindciós ` füg gné -
nyeket Slater adta meg 4  a Ezen függvényekben bevezetésre került az egek - , 

 

tiv főkvantumszámo mely már nem mindig egész azám Az exakt . szémolás-
nál célszerű .az egész illetve nem egész effektiv fókvantumazeimu eseteket  
külön tárgyalni.  

Egész effektiv főkvantumszámu függvények átfedései  
hol: 
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á  

650  



és a 	(34/2,J.)  átfeslések egyenlőek. Az integrálok számítását  
hi.ull:kon 5  által megadott eljárással végeztük el .  A módszer röviden a  

következő  ~ a kétcentrumu integrálólat célszerűen elliptikus koordinátarend-
szerre transzformáljuk• majd az egész térre  in tegr .il',w k 

Például az f 3 
 od ,

2b Vátfedés  
Ha a 	ib (3,40 függvényt elliptikus koordinátákra transzfor- 

máljuk. a tengelyek következő modon transzformálódnak,  

tehát 	3 dxy  = 3  0  
~ 

a zaz  #(3d1=) so  N r ~c,gid 1,1:44. st.4  

A  .47r függvény hasonlóan transzformálható:  

p 	) 	ra  e ` L,' 7/a  bitt  
Ahol a két centrumra való tekintettel •negfelelően 'indexestünk. Kimutatható.  
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ahol  it 1 0 az elliptikus koordináták.  

A formulákba ezeket helyettesitve a függvények szorzatát véve /hullámfügg-  

vényünk valós, tehát /és teljes térre integrálva. az integráljuk  
teljesen egyváltozós függvények szorzatára bomlik° melyek az irodalomban  

tabellázva  vannak. de  rekurzios  formulákkal  is  kis  zdmitltatóko  
I ,0c 
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Érdem es meg,egyemio hogy az integranduszban lévő exponensben  (3 elő-
jelétől az integrál abszolut értéke nem függ• ez a tulajdonság azért hasznos  
mert ennek ismeretében a centrumcsere_ elengedhetővé  válik; - 
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2 (3 .y  Ezen módszerrel kiszámoltuk a ~ is átfedéseket a  ( 3 ~,~~ , p / 	~-,~ a  

átfedések általunk kapott értékeit igy ellenőrizhettük Mulliken által már  

tabellázott értékkkkcl, /Igy beigazolódott, hogy a táblázatban máaedfoku  

Newton interpoláció már teljesen kielégitő eredményt ad,/  

A. 	(3 	21069 átfedés vizsgálatánál kitűnt, hogy sz exákt  

érték és a közelitő módszerrel nyert érték közötti eltérés kb. 6  

Nem egész effektív főkvantumszámu  függvények  éiffedései 

Ezek exakt számitására Gi1de 7  adott meg egy eltárást, 	. 

Nem célunk ennek részletes kifejtése, mivel az en3litett dolgozatban  

ez ismertetve van. Konkrét esetünkben azonban ez az eljárás nem volt  

minden további nélkül alkalma zható. mert oly Integrálok is fellépte  Igy. 

melyek megoldását csak sorfejtéssel sikerült megold ani.  

Nevezetesen 	A ( -14  

e - fin-earn  
érdem es megjegyezni, hogy az inkomplett gammafüggvényekre. 

Pöarson$ táblázatát használtuk, a táblázatot kombináltuk parciális integ -

rálásból adódó rekurziv fórmulávaL interpolációs nehézségek míatt . 

Ezzel tag, eljárással sz alábbi átfedéseket számoltuk az  

Ss ,  2p  c) ( 4  Po' 2p  a- )~(~~, íi, gpli ~ : 
,,t iegrálokatc  

Azt tapasztaltuk, hogy a közelitő módszer ( 1#4 1  2460—) esetében  
az exákt érték ` i0 %- adta, a többi esetekben ez az eltérés még  ns- 

gy obb volt /100. 200 %/ 

Jellegzetes, hogy a közelítő eljárás alulról közelit minden eddigi  

esetben. Még megjegyr űnk annyit, hogy sz effektív főkvantumszám nem  
egész -esetben a numerikus munka jóval nagyobb, ezért nem érdektelen  
egy oly`ffjabb közelités kidolgozása m el y nagyobb munkáv al jár ugyan  
mint az /1/ közclitése de még mindig jobban kezelhető mint az exákt  

eljárás.  

Befejezésül választ adunk a dolgozat elején kitűzött kérdésre  
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mivel a közelitő eljárás alulról közelit, az exaki értékek nyilván nagyobb 
kőlcs®hatást jelentenek tehát a termrendszer jobban 4zétválik. 

Végül ezen a helyen mondok köszönetet Dr. Gilde Ferenc docensnek 
és Dr. Bán Miklós tudományos munkatársnak a közvetlen irányitásért és ta-
nk  sokért. 

Summary  
Study on some overlap integrals occurring .  in transition metal complexes. 
Si. Fény .b 
The overlap integrals calculated by the approximation method of Glide and 
those calculated exactly weew compared. The deciation between the veIues 
of the two method for the integral values of principal quantum sit mber 
not greater than 6 %P but for the ocerlaps (4 so 2 poi, (4 po; 46 and 
(4 p ‘ir 2p ll' ) came to 50-200 %. As the exact values in each cases 
were greater than the approximation ones so the separation among the energy 
values increased 
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