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ANHANG

Skalarprodukte aller Systeme bestehend aus vier und fiinf Atomen.

Bei der Berechnung der Skalarprodukte des Athylens auf S. 116
wurde darauf hingewiesen, daBl die dort verwendete Methode bei
groBeren Molekiilen sehr uniibersichtlich wird und daB sie praktisch
kaum mehr verwendbar ist. In einer neueren Arbeit ! gelang es nun
diese Rechnungen in einer systematischeren Form zu bringen. Voraus-
setzung fir die Anwendbarkeit dieses Verfahrens ist allerdings die
Kenntnis der Skalarprodukte von Systemen mit einer kleineren An-
zahl von Atomen. Um die Rechnungen zu erleichtern sind in den
folgenden Tabellen die Skalarprodukte aller Systeme bestehend aus
4 und 5 Atomen angegeben worden.

Aus typographischen Griinden sind die Tabellen nicht systematisch
angeordnet. Das folgende Register erlaubt aber, das gesuchte Molekiil
ohne Schwierigkeit aufzufinden. Jede Zahl in den Klammern reprisen-
tiert die Anzahl Elektronen eines Atoms im betrachteten System. So
z. B. entspricht (4, 4, 4, 2) einem System von drei1 vierelektronigen und
einem zweielektronigen Atom. Die zugehérigen Skalarprodukte sind
auf S. 155 angegeben. Oberhalb jeder Tabelle findet man die Valenz-
formeln der entsprechenden unabhidngigen Basis. Selbstverstandlich
sind in den Endpunkten der Valenzstriche die Atome etwa mit A, B,
C, D respektive mit A, B, C, D, E zu bezeichnen, die man sich auf einem
Kreis angeordnet zu denken hat, indem man die Buchstaben im Sinne
des Uhrzeigers folgen 1af3t. Auch sind die Valenzstriche mit einer
Richtung zu versehen. Die angegebenen Vorzeichen der Skalar-
produkte entsprechen der lexikographischen Vorzeichensetzung.

Die Skalarprodukte auf S. 153 bis 178 wurden mir freundlicherweise
von Herrn Dr. O. Mdader zur Verfiigung gestellt. Die vereinfachte
Berechnung der Anzahl Valenzdispositionen (Kap. II) einer unab-
hiangigen Basis stammt ebenfalls von ithm. Die Valenzverteilungen
sind von Herrn F. Rigamonti gezeichnet. Er hatte auch die Freund-
lichkeit die numerischen Rechnungen zu wiederholen und die Korrek-

I O. MApER und O. KLEMENT, Helv. Chim. Acta, 42, 2688 (1959); O. MADER, Bull.
Soc. Frib. Sc. Nat., Vol. 53, S. 145.
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turen zu lesen. Beiden Helfern mochte ich an dieser Stelle herzlich
danken. Mein Dank gilt auch dem Redaktor des Bulletin Herrn
Dr. O. Biichi fiir das Entgegenkommen, das der Verlag meinen Wiin-
schen gegentiber bewies.
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71 180|-300|-300] 180] 240|-330| 500 |-330] 240| 150]-264| 150| 168
8 |-135]| 225 90| -180(-180| 234 |-330 | 390{-360| -45 751-150 0
9| 108]-180 0 0] 192]1-180] 240 |-360| 720 0 0 0 0
10 90| -45|-108 27 01-150] 150 | -45 0 300|-150 90 0
11 451 180] 180| -45 0 75 |-264 7D 0-150] 306 -150|-252
12 27| -108| 45 90 0| —45| 150 |-150 0 90 [ -150| 300 0
13 0]-126|-126 0 0 0| 168 0 0 0]-252 0 504

9 -6 4 -3
-6 9 -6 2 4
4 -6 12 0 0
-3 2 0 9 -3
1 4 0 -3 6

3 -1 -2
-1 3 0
-2 0 4




75 200 VALDON

1 240 -120 30 -60 48 0 0
2 -120 150 -100 75 -60 -60 30 -18
3 80 -100 100 -90 80 20 -24 20
4 -60 75 -90 110 -120 -6 10 =20
5 48 -60 30 -120 240 0 0 0
6 0 -60 20 -6 0 80 —40 24
7 0 30 -24 10 0 —40 48 —40
8 0 -18 20 -20 0 24 —40 80

VAT DR

7 108 =54 36 =27 -54 18 -9
2 -54 52 -43 36 12 -14 10
3 36 —43 52 —-54 -3 5 -10
4 27 36 -54 108 0 0 0
5 —-54 12 -3 0 72 -24 12
6 18 -14 5 0 -24 28 -20
7 -9 10 -10 0 12 -20 40




o

TANITIA N

150 -50 -30 25 20 -15 -15 12
=50 50 10 -35 =20 25 21 -20
-30 10 150 -5 -100 3 75 —60
25 -35 -5 50 14 =50 -30 40
20 -20 -100 14 100 -10 -90 80
-15 23 3 -50 -10 150 30 -120
-15 2] 75 -30 -90 30 110 -120
12 =20 -60 40 80 -120 -120 240

DD

72 -48 36 =27 -18 6 -3
48 52 —438 36 12 -14 10
36 438 72 -54 -9 15 -30
=27 36 -54 108 0 0 0
-18 12 -9 0 72 -24 12
6 -14 15 0 -24 28 =20
-3 10 -30 0 12 -20 40
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bo

SADANSISINN

54 -36 24 -18 -18 6 -3 0
-36 48 -32 24 12 -20 10 12
24 -32 38 -36 -3 5 -10 0
-18 24 -36 72 0 0 0 0
-18 12 -3 0 36 -12 6 0

6 =20 5 0 -12 23 -10 -18
-3 10 -10 0 6 -10 20 0

0 12 0 0 0 -18 0 36

RO —40 —40 30 0 -24
~40 30 20 0 -60 36 48
-40 20 80 36 -60 0 43

0 0 36 108 ~54 36 0
30 -60 -60 -54 90 -54 -72
0 36 0 36 =54 108 0
-24 438 48 0 -72 0 144
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Z DN

S

g
54 -18 0 0 =18 12 -9 0
-18 30 0 0 6 =20 15 12
0 0 30 —-18 15 =20 6 12
0 0 -18 54 -9 12 -18 0
-18 6 15 -9 36 -24 18 0
12 =20 =20 12 -24 35 -24 -18
-9 15 6 -18 18 -24 36 0
0 12 12 0 0 -18 0 36
N\
SN SO
80 40 20 40 10 4 0
—40 80 —40 20 -50 20 36
20 —40 80 —4 10 —40 0
—40 20 4 80 ~20 8 0
10 -50 10 =20 59 -20 -54
—4 20 —40 8 20 80 0
0 36 0 0 —54 0 108
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30 0 2 10 0 8 5 -6
0 30 0 10 49 5 8 -6
12 0 48 4 0 ~32 -2 24
<1 <] 4 15 4 11 ¥ 12
0 .. 0 4 48 2 ~32 24
8 5 33 | -2 38 8 -36
5 8 2 1 32 8 38 -36
-6 -6 24 12 24 -36 -36 72
7 2 3 4/¢? T?\§ 7
72 24 -24 0 16 0 12
~24 48 8 0 =88 20 24
_24 8 48 20 -32 0 24
0 0 20 60 ~30 20 0
16 ~32 32 30 53 -30 ~36
0 20 0 20 30 60 0
~12 24 24 0 36 0 72




AN AN

48 16 8 -36 8 2 24 -4
-16 22 -16 12 -11 4 -3 5
8 -16 18 -6 8 €T 0 0
-36 12 -6 54 24 15 36 12
8 ~11 8 24 25 20 6 -10
-2 4 12 15 20 30 0 0
24 -3 0 36 6 0 54 -18
4 5 0 12 -10 0 -18 30

~ A N

7 2/ s\ 3 N

72 48 32 24 8 -4 0
48 72 48 16 -32 16 20
32 48 72 5 8 24 0
-24 16 -4 48 -16 8 0
8 ~32 8 -16 37 -16 -30
-4 16 24 8 ~16 48 0
0 20 0 0 30 0 60
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(o8]

(S

SN

52 IO

720 -360 240 ~180 144 0 0 0 0
-360 360 ~300 225 ~180 -90 45 27 0
240 ~300 400 ~300 240 90 -150 90 84
~180 225 ~300 360 ~360 27 45 -90 0
144 ~180 240 ~360 720 0 0 0 0
0 -90 90 5 0 180 -90 54 0
0 45 ~150 45 0 ~90 171 -90 -126
0 07 90 -90 0 54 -90 180 0
0 0 84 0 0 0 ~126 0 252
.9\
7 2 3 ¢ ,/// 5 6 \35\ d §§§§
400 ~100 -100 40 50 40 -30 -30 24
~100 160 25 -100 -80 ~15 75 48 -60
~100 25 160 ~10 -80 ~100 48 75 —60
40 ~100 ~10 400 50 4 ~300 -30 240
50 -80 -80 50 121 50 ~105 -105 120
40 ~10 ~100 4 50 400 -30 ~300 240
-30 75 48 -300 ~105 30 360 90 -360
-30 48 75 ~30 ~105 ~300 90 360 ~360
24 ~60) -60 240 120 240 ~360 ~360 720
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51

<
36 0 0 -18 12 0 12 -6 -9
0 36 12 -18 0 -6 12 0 -9
0 12 24 -16 10 -12 + -2 0
-18 -18 -16 28 -16 S -17 3 12
12 0 10 -16 24 =2 + -12 0
0 -6 -12 8 -2 24 -8 + 0
12 12 4 -17 4 -8 20 -8 -18
—-6 0 -2 8 -12 4 -8 24 0
-9 -9 0 12 0 0 -18 0 36
— NV
NN 3N

6 2 0 0 2 -3

2 6 2 0 0 -3

0 2 6 2 0 -3

0 0 2 6 2 -3

2 0 0 2 6 -3

=3 =3 -3 -3 -3 o

12
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Co N O & A W~

SO N O G AN~

NN N NN N~
S AW NN O ©

p S

O»@QT\N

[ 3 I ) 6
2 3 V] O 7 8

5040 1008 0 1008 | -2520 —1260 0
1008 5040 1008 0 ] -1260 -2520 —1260
0 1008 5040 1008 0 0 -1260 =2520

0 0 1008 5040 1008 0 0 -1260
1008 0 0 1008 5040 | -1260 0 0
-2520 -1260 0 0 -1260 2880 1683 675
-1260 -2520 -1260 0 0 1683 2880 1683
0 -1260 -2520 -1260 0 675 1683 2880

0 0 -1260 —2520 -1260 675 675 1683
-1260 0 0 —1260 —2520 1683 675 675
756 0 0 0 0 972 —1350 —405

0 756 0 0 0 [ -1350 —972 —-1350

0 0 756 0 0 —405 —1350 972

0 0 0 756 0 —405 —405 -1350

0 0 0 0 756 | -1350 —405 -405
1680 1680 1680 1680 1680 | -2460 —-2460 —-2460

9 70 11 12 13 /4 15 16

Q —1260 756 0 0 0 0 1680

0 0 0 756 0 0 0 1680
—1260 0 0 0 756 0 0 1680
-2520 -1260 0 0 0 756 0 1680
-1260 —2520 0 0 0 0 756 1630
675 1683 —972 —-1350 —405 —405 -1350 -2460
675 675 -1350 —972 —1350 —405 —405 —2460
1683 675 — 405 -1350 -972 -1350 —405 —-2460
2880 1683 —405 —405 -1350 -972 —1350 —2460
1683 2880 —1350 —405 —405 —1350 =972 —-2460
—405 -1350 2700 __ 243 810 810 243 1350
—405 —405 243 2700 243 810 810 1350
-1350 —405 810 243 2700 243 310 1350
—972 —1350 810 310 243 2700 243 1350
-1350 -972 243 810 310 243 2700 1350
—2460 —2460 1350 1350 1350 1350 1350 4028
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