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' Bénkfalvi Zsolt és Kalmér Ago&a_
1V. évlolyam, matka-iatefiatkus

BOLYAI lNTEZET

‘Gréfon mindig lrényitatlan gréfot értiink, amelybezi nmcseneL hurkoic
és tobbszoroa élek Fénak nevezunk egy oosze[uggé gn’dfo&, ha nincs 0~
lyan éle, amelyet eltdvolitva a gr{if osszeliigg6 marad_na !smeseteao hogy o
e masodik feltétel a kivetkez6 kikotésekkel ekvivalens : a grifdn pontot
és -l élet fartalmaz, illelve ca gréf nem tartalmaz kért, -k - as”kuszo%

. runak (k=I) nevezink egy osazefuggé gréfotq ha n ponm ésn+k-1

éle van, Az utébbi kikstés azzal ekvivalens, hiogy pontosan & &l Emgyhsa :
6 el a gréfbdl ugy, hogy még mindxg asszeliigad maradjonolv-

Szémozoﬂnal nevezunl. egy grilot, ha ponljait s.an a&if";é#wk -

-

‘.~'r'-'~'tef~‘f Tis .ol Z0f A tovabbiakban

"'J

3 S Sey E0

mmdig szémozott gréfokrél lesz' sz6, ha ezt kulon nem is ,;elezmk min-
denhol, Az n szdmozott azogpontbél felépnhe!é Iék sz&mdt megadé Eorﬂ '

ma Cayley-t5l szérmazik : e b
. C Niwv~—4 - 'V\- ’

Azn szdmozon szogpontbdl [elépithets k- as ‘keszoruk azémét CM.VL#&""

- gyel jel ohuk Az el6bbiekbdl wi!égos.1 hogy az e186 mdex a pontok 8z8-

mdt. a mdaodik index az élek azémét jelenﬁna Ez a szém k = iwxe jeme--

Toles : - | |
. C w\.“u M-(hﬂ)
-
e L a5 (w-4)!

Mi a jelen dolgozatban _Cv.mu ~et hatdrozzuk meg, A problémdt R;énji

| - Alfréd professzortél kaptuk, Szerinte teiszéleges k-ra eﬂege;x%i&vivoin;a vésiimh;_

totikus formulét csinélni (eselleg k-ra ina&kbié mku;ziév_&!); bér az -ﬁ.iﬂ_fr‘i;s-,_;;‘
o | R 38
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kizérva, liogy a pontos formula am eddlg=e hez hasenléan felirhald lesz.

Az 8 sejtésge - .

b

C/w¢v\.+k—4 ~ {4@ A!r\; ;’:"t\ a5 q,‘,‘;
Ezek az eredmények, valamint a tovébbiakban fethasznélt \.‘-hﬁ,h

T

formula me gtaldlhaté a dolgozat végén felsorolt cikkekben,

Specidlisnak neveziink egy kett5s koszorut. ha ninca olyan pontia,
ame lybél poniosan egy é! indul ki. Kénnyi beldlnh_hogy n ponthsl 4llé
kettés koszoru eléélithaté ugy egy k pontbél all6 apecidlisbdl és k _ 8z4--
mu (dHsszesen n pontot tartalmazé) [4bél, hogy a fék min,degyikében. ki~
- valasztunk egy ponlot, és e kivdlaszlott pontokat azonositjuk (egy- egyér-
telmii médon) a specidlis koszoru pontjaival, A kévetkezskben elészor az
elgirt szdmu pontbél 416 specidlis ketté6s koszoruk szdmét &llapitjuk meg,
és ennek az 9redmériynek felhaszndldsdval hatdrozzuk meg éz éltaldnos
kettGs koszoruk szédmét . ) , '

Tekintsik a k szdmu élbsl éllé specidlis kettés koszorukst. Ezek az
gbrén l4thaté héromféle médon &llhatnak el6 utakbél és korskbs! :

1. | 2. 3.

Az elsé tipus,‘ felfoghaté ugy, mint két pontot 8s8szekété hérom ta_rtvonéla
Vélasszuk ki elészor a két ttzu-tépan'tot° Ez' nyilﬁn ( ;) féleképpen lehet-
ségs. Vegyink egy rogzilett sorrendjét a fennmdrad5 k-2 pontmak, E Qort
hérom részre vég va kapjuk a hérom tortvonalat, A héromré,szrevégégt ugy’
képzelhetjiik el. hogy a sort minden lehetséges médon kés helygn elmetsziik.
Figyelembevéve, hogy elmetszeni a sort két egymdst kovets szém kézot
lebet, a k-2 szém kozott felléps k-3 szémkoz (X5 ) lehetsasget nyuit a
sor kettés elmelszéasére. A nyert hdrom tértvonalat illeasziik a tariok kozé
uy, hogy eliils6 végiik a kisebb szémértékkel jelolt tartéponthoz csatlakoz-
zék. Konnyii belétni, hogy a kivdlasziott k pont més és mds régzitet sor-
rendjét tekintve @ fenti elidrds kilénbozé ketiés koszorukhoz juttat benniinket,

kivéve azokat az esetekel, amikor a k szému pontot éppen ugy permutéljuk,
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hogy az .eg)a,s;’. kettés elmeiszéseknél nyeri'wmvonaia‘k véitozalisnok ma--
radnak, 8 csupén. sorrendjiik eserélodik fel, Mivel harom trivonal hat
kiilonb6z6 sorrendben kovetheli egymést, eljirdsunk egy-egy apociéis
. ,ké'ttés koszorut hatszor allit eld, Blgfordulhiat az az eset is. hogy sgvik
tortvonal egyetlen e fajul, Nyilvén erre az esare Bonti }meggondaiésu‘nk
- nem terjed ki, llyenkor a k-2 ponibél 4ll6 sort csak ‘égy helyen kell l-
" metszeni, m_ivé’l csak két torivonalra van szn‘ikségjimka Ez k-3 Hlekénpen
lehetséges, Ugyanazon specidlis ketss koszoru elfslissszinek széma is
‘més lesz most, Mivel csak két t5rivonalrél van sé,é.,‘a iehefnbges 80F-
rendek; 8 igy a specidlis kettds koszoruk tébbszords eiééﬁié\aainak szf
ma is éppen kel lesz. Osszegezve eredményeinkei: k szégpontbé? pen--

tosan

(&)((&—u'&sﬁ + L)l o 5)(& A)) &é‘{uﬁ -3) 9,4 2)
%) 4 K1
szdmu specxélis ketss koszoru alkothaté, amely az elsé i;pasm? tario-

zik,
A mésodik és harmadik lipust egyilt lehet szdmolni, Az adet, %95{?2“
. c,P“ pontokat valamilyen médon sorbadllitiuk, erre ki ! lehelSség van.

Jelolje e pontokat a sorbadllitdés sorrendje szerint
DU Py /P(h)
A _

v ) LR 1

" Ezutén éllel ssszekoljiik a sorozat szomszédos pontjail. éa még P*Y et
valamely P(m pbnual., .P(K) -t valamely P(H "j%aontta&!aa ahol 3 €a=b<
Az a<b esetben 2, tipusu, az a=b eseitben 3, lipusu .slpec‘“.iéﬁﬂs ketiss ko-
szom &l el6, Az utébbi médon k-4 fSleképpen vélaszthatiuk ki a P‘® = P&
pontot, ai el6z6 kivélaszidsi rhé_d( k§4 ) lehetSséget jolent. Igy a mésodik
és barmadlk tipusb &l v ‘
*'[_—__.“""""‘ S ¢ (ke a)]- 2 (Sa-b) Cha-t)
van, _
Specidlis ketlos koszoru tehdt deszesen
o = & (a-3)(5%-8) R
~ Legyen adva n szdmozolt pon!, a belslik készithet6 minden ke#iés
* koszoru elall pontosan egyszer a kovetkezoképpen : kivdlseztunk k

ponlot ( 4<ksn) , ezt (\Q ) [leképp lehet, Ebbsl képezzik az dsszes
. 13.



lehetséges specidlis keuds koszorut, ilyen Gkk 16n b3z8 van. Egyide-
jileg képezzik az adott n pontbd]l az 6sszes olyan gréic! amely k kii~
lonéllé fabel 4ll, és az elobb kivélaszott k pont kilonbozé fkhoz tar— .
tozik.
[lyen
' I:m{au ™ XQ w-te-d van,
Egy llyenbol ugy kaphatunk keiltés koszorut, hogy még egy a kivdlasz-
tott k pontb6l képzett specidlis kettss koszoru éleit is felrakjuk, Ha ezt
minden pérositdsban elvé gezzik, kapjuk az 6sszes kettés koszorul.

A kettés kos zoruk széma tehét :

C“ Wy = Z (‘"-) G’uT -4«-4‘&-2 (M) (’h"S)(g& )4 ety

Az (fa-%) (Sk—l)
fV\l'V\ Zh ‘[8(‘\/\ o) o R+4

Foaa@diizkeit emsy 'Klasse -von Grapnen
Zs, Bankfalvi und A, Kalmér

Das Problem unserer Arbeit stammt von Prolessor A Rényi, Ein zu-
sammenhéngender Graph heisst Doppelkranz, falls es zwei derartige

Kanten in ihm gibt. dass der Graph nach dem Entlernen beider dieser
Kanten zusammenhéngend bleibt, und er durch das Entlernen jeder drei
Kanten seinen Zusammenhang ¢crliert, In dieser Arbeit haben wir den
Zweck, die Anzahl der aus n numerierten Punkten bestehenden Doppelkrinze
zu bestimmen, Das Ergebnis :

C it S da(R-3)(5k-F)
Vg hg ot (“-h)\_“au

lrodalom

A Rényi: Some remarks on the theory of trees, A Magyar Tudoményos
Akadémia Matematikai Kutaté Intézetdnek Kozleményei [V, év-
folyam I, 1959, 73-85. old.

R A. Rényi : On connected graphs LUgyanolt, 1V, evfol) am 3-4, 1559, 335 .
388. old.



" EGY KETMAGU KOMPLEX TARGYALASA AZ MOLCAQ

'MODSZERREL

Maréz Vilmos
V. éL. mat-liz.

ELMELETI FIZIKAI INTEZET

Ezen dolgozat a v,y»'dihidroxo-oktamin-dikobalt einevezésii kétmagu ,
komplex elekironenergidinak meghatdrozdsadt tartzlmazza az MO §i"AQ 3%
szer és a csoportelmélel felhaszndlésdval, .

l. Bevezelés

Komplex vegyileteken a kémia olyan anyagokal ért, ameiyek ké
vagy t6bb kémiai értelemben felitelt vegyilet egymasrahatésakor keletkez-
nek, ’ | ' . |

Werner - svdjci kémikus - a kémiai reakciok sajitossdgainak figye-
lembevételével, de teljesen speLulaﬂIve alkotta meg & komplex vegyiletek
uj elméletét, amelynek leglsbb mondanwaléja az atomoknak & kLemples ve-
gyiileteken belull elrendezédésére vonatkozik, Elmelete szerint a kompﬂex
vegyiiletekben az alomoka& két ovezetre osznuk feL, Az egyik ovezetben
mindig kijelolhets egy, ese&leg tobb olyan ‘atom, mely kozépp_ontﬁ helyet
foglal el és amely megszabja a komplex legigbb sajitsagait, Ezen koz-
ponti atom karil alakul ki az elsd, a koléei szféra. Az ebbe tartozé e-
gyéb atomokat vagy atomcsoporiokat. ese_itBeg ionokat ligendokn&k nevez-
ziik, Ezt azvelsé katési szférdt szokds koordindciés 6wvnek i8 nevezni, A
koordindciés 6von kwul foglal helyet a mdsodik kotési dvezet, ameiyhen
lévé fonok a koordinécids ovisl kénnyen elvélnaka

A koordinédciés ovon beliill a ligandok kapc.solddésa' a"kiizépponiﬂ,
atomhoz kiilonbo6z6 terrﬁészeﬂﬁ é§ erésségii kémiai kotésekkel johet lét-
re, Sid_gwiék a kézponti fon és a gyokok kézott kovalens kétést i€telezett
fel olyan médon, hogy a kités létrejotisliez sziikséges él‘ek&onpé_x& a
koordinative megkélatt gyok szolgéliatja, Ezt a gondt;lqtot glkalmazﬁa Pauling
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_kvantummechanikai szdmitdsokni.
| 2, Modellalkotds o

A vimgélandé [(NHy), Co (OH), Co (NHs), 1 X, kétmagu komplex
jonjdban 8 amménia molekula, 2 hidroxilion, valamint 2 héromszorosan ioni-
z4lt Co(IY) szerepel, ez utébbi 6-os koordindciéval. A komplex gsometsiai
elrendezbdése kozel ketids-oktaéder -szimmetrist mutat, amely eirendezbdés--
ben a kétgokaaédemek egy kozos éle van. tovabbé a két Co msag az d:taé_~~
derek kozéppontjaiban, az OH gydkok az oktaéderek kizés csucsahl. az
NH3 molekuldk pedig az oktaéderek {5bbi csucsén helyezkednek el

Az alkotérészek adatainak I"nelembev teléndl ldtni fogjuk, hogy nem
teljesen keltds-oktaéderszimmetrikus a molekula, azonban célszerii ezzel a
szimmetriéval elvégezni meggendoldsaink egy részét egyrészt azérl, meri a
geometriai adatok figyelembevétele alapjén ugyanolyan szimmetriatulajdonad.-
gokkal rendelkezé geometriai alakzat éll eld.

A hgandok orientdci6ja olyan, hogy a hidroanaonok Omatomgai 43 az
amménia molekuldk, N-atomjai helyezkednek el a Co magokhoz kézelebb.
Ez az elképzelés azon alapszik, hogy & koordindciés évben levﬁ gyokoket
elekiromos dlpélusnak tekm!ve azok negativ tsltéseinek sulyponua az O, il
4% N atomokgy van, igy komplex-képzddéskor a gyoksok ugy élinak be, hogy
az O, ill, N.-atomok a kézépponti pozitiv toltésii Co(IV) jonok hoz kozelebb,
a H atomok pedig tdvolabb helyezkednek el.

Feltevések © ' .

I, Minthogy a komplexképzésben a H atomok nem vesznek részt, és
feladatunk a kozéppinti magok é"&:&gyékék kolesonhatdsdnak megéllapitisa ¢
ezért a kélcs&nlxaléé\v szémitdsdnal a H-atomok atomi pélydit nem vessziik
figyelembe, hanem csak az O és N atomok atomi palyéit,

| 2,. Tekinteftel arra. hogy molekulaképz8désnél legnagyobb valésziniiség-
gel a kotést a kiilsG pdlydn lévé elektronok hozzék létre, ezért csak ezeket
az un, valencia elekironokat vesszik fgyelembe, a tobbi elektront az atom-
torzshoz csatol,)uk Ennek alapjén szémitdsba vesszik a Co iorn 6t 3d., egy
48 és hémm 4p atomi pélyéitp az OH g)ok O.-atomjénak hérom 2p; pélyé-
ML valamint az amménia molekula N-atomjénak az N-Co kotéstengelyébe
16.



esi_& Zpé palydjét. Az N 2pic  pélyéit, mivel azokat & H-atomok kétik le
nem vesszik figyelembe. Ezek alapjén 32 atomi vpéiya képezi a azémilds
alapjét, s minthogy a Co (IV) ionnak 6. az N..atomnak 2 és az O atomn
6 eléktronja fartozik ezen alomi pélydkhoz. 40 elektront kellene figyelemb:
_venni, Azonban a szémolésoL soran kideriilt, hogy az O . atomnak a Co (
kotéstengelyre meroleges 2pic pélydi nem vesznek rés# a kiltéasben, ezé
ezek az atomi pélydk és a hozzdjuk tartozé 2.2 elekiron elhagyliats, Iagy
végeredmenyben 30 atomi p&l) 4t &s 36 elektront vesziink figy e.em%ea
3. Az LC~\O ‘médszer

Egy tobb elektronbdl és alommaghbél allé6 rendszer (molekula) Hamil

operdlorét, ha az atommggokat o« és az elektronokat ¢ indexszel idtjuk
P 2 :
H =—§- g,;i;Ad‘;;eZ‘:A‘ +V

alakban kell felvenniink, A viZSgéiarxgé molekuldnal a figyelembeveit mago
szdma 12, az elektronoké 36. igy H ésetﬂnkhen 144 véllozéra haté differen
cidloperdtor, Ezért nem lénne célszerii arra gondoini, §iogy a fenii Hamilic
operétorral felirt Schrédinger-- egyen!etel egzakiul megoldjuk. Matematikai
szempontbél médr a hidrogén moi_@Lula eselében is kdzelitd megeiddst kel
alkalmazinunk. ezéri bonyolultabb eselekben - és igy a fenti komplex ese-
tében is -- kozelité eljdrdsra vagyunk utalva. Leginkdbb elierjedt kézelités
az un, atomi palyak lineérkombinécidjénak (LCAG) médszere, Lényegt; a.
hogy a molekulapdlydkat (MO) atomi pélydk linedrkombindcidiaként vesszi
felo2 »

Ha a ‘f kozelité figgvényt € szdmu linedrisan fiiggetlen f¢
atomi palya ¥=2, ¢;Y¢ alaku linearkombindcidjanak tekintjiik, aho! a Ce
eg);ﬁltlxaték a variadland6 paraméterek. akkor az ¢ energiéértéki&};

meghaldrozdsdra a

’ 1,} ES ’ Q (4‘.;31: 4,2,.--,2}

un, szekuldris egyenletet nyerjik, ihol
H{,j = (a, H ‘f}) és Si = (4:,9;) -
17.



A vizsgélandé komplexnél 30 atomi pédlyat veszink figyelembe, Igy
ezen médszerrel 405 Hi i és Si i (i &£ j), valamint 30 Hﬁ és Sﬁ'tipusu
integrdlt kellene kiszdmitani ahlioz, lhiogy a szekuldris egyenletet me gold~
hassuk., amely esetiinkben egy 30-adfoku algebrai egyenlet megoldds &
jelentené, A szdmoldsi munkét azonban lényegesen egyszeriibbé feiletjiiko
ha felhasznéljuk a csoportelmélet néhdny eredményét,

4, Csoportelméleti meggondoldsok

Egy adott molekuldris probléma konligurdciéja.az atomok térbeli
elhelyezkedése - bizonyos szimmetridt mutathat, Tekintsiik az ésszes o-
lyan operdciék halmazét, amelyek a molei(ulét énmagdba viszik 4t, Ezek
lehethek tikrozések, forgdsok stb, Ezek az operdciék egy G csoportot
alkotnak, amelyet a konfigurdcié szimmetriacsoportjdnak nevezink,

Ha meghatdrozzuk a G csoport elemeinek a lidromdimenziés tér
bézisaira gyakorolt hatdsdt, egy D = {D (g)} (ge G) métrixhalmazt
kapunk, amelyel a G csoport dbrazolasédnak nevezink,

Az illets molekuldris probléméuél.tekintetbe velt, a hdromdimenzids
térben értelmezett ¢ szému atomi pélyét tekintsiik az LZ(R) egy £
dimenziés altere bdzisainak, Deﬂ'niéljunk operélordkat ~am;elyeke! a lo-
vébbiakban indukélt operédtoroknak fogunk nevezni - az lf('R)wbeAn a
kévetkez6 maédon : |

Py = 0o @ ),
ahol r az R hdromdimenziés tér egy vektora. Kimutathaté, hogy a Pg)
operdciok -a G-t abrdzoljék az L* (R)-ben. valamint a P(g)—k-lineériéak
és uniterek, Ha tehdt megdllapitiuk a G csoport elemei &ltal az L dimen-
zids fiiggvénytérben az indukdlt operdciék métrixait, ezzel a métrlxreprezen~
tacioval a G-nek egy V4 dimenzios elgallitdsét nyerjiik,

Az eléallitast rebucisilisnek, ill. irreducibilisnek nevezzik asszerint.
hogy az Lz' (R) edim_enziés alterének G-vel sze:nben van-e megenge-
dett altere, vagy nincs.

G-nek a fentiekben megadott elééllitésa 4dltaléban reducibilis és ki-
__redukélhaté, A kiredukalds azt jelenti, hogy a vélasztolt bazsfiiggvények

helyett olyan uj bazisokat vezetiink be, amelyek mar a G csoport egy-
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- . egy u‘reduc:bxhs eloéllitésénak eg)~egy soréhoz tartoznak,

Klmutatllato, hogy a kiilonbszé irreducibilis elé4llitdsokhoz, veiammt
ugyanazon “tipusu 1rreducxb1hs elgéllités- kitlonboz6 soraihoz tartozo fugg :
venyek ortogonéllsak egy mésra, Eppen ez az az eredmény. amel; a.
kvantummechanikai szdmitdsqkat lényegesen leegyszerisiti, Ha uzyanis
a1'z igy beve'zelett' uj btiz‘i'sfﬁg'gvényeket vélasztjuk az LCAQ 'médszer
-kézelitd fuggv=nyemek aH o3 és So ; 2 integrélok Lozul zérusak lesz-
nek azoL amelyeL kiil6nb626 irreduc:bxhs elééllitashoz, il. ugyanazon
tipusu lrredumblhs el6allitds kulonbozé soréhoz tartozé fiiggvenyekkel
‘vannak kepezveo Ebbél Lovetkezoleg a szekuldris delermméns is egy-
szerubb alakot vesz fel, ‘mert tobb elemének eltinése miatt szétesik
alacsonyabbrendii determlnénsok -szx_)rzaléra,3 ?

5 A komplexion szimmetriacsopertja és 'kirejdukéfés

Vegyiink fe{ egy ijbm-sbdrésu koordinétarehdszertv amelynek ko~
‘zép.p’onlja legyen a két oktaéder kﬁz_iis élén, z tengely_e menjen &! az
az oktaéderek kézéppontjaino az x tengely pedig essék egybe a kizés
éllel, A molekula a kovetkezd operécickkal vihetc’i 4t 6nmagédba g iden-
tikus operdcioval ; az x, y z tengely koriili 180%0s forgatéssal a
koordindtarendszer origéjdn valé tjikrézéssel; az X, y, z tengely kériili
180%-0s forgatés, rﬁajd a _koordinétarendszer origbjdn valé tﬁkrézés
segitségével. :

Ezekbsl az elemekbdl 4ll6 szimmetriacsoportot D2h~~val szokds
jelélnio4 | »

[rodalmi adatok szerint5 az NH3 molekuldk a Co ionoktél 1.92 A,
az OH gyékok pedig 1.88 A tdvolsdgra helyezkednek el, Ezen eltérés
miatt nem éllja meg a helyét az az elképzelés. ..ogy a komplex kettds-
oktaéderszimmetrikus, ezért a kovetkezdképpen kell modositani a kory .
fl?lex térbeli elrendezédésére vonatkozé elképzelést, Az O--atomok 1, 83
" A tavolsdgra vannak a Co-ionoktsl, ebbél kifolydlag kozelebb keriilnek
egyimzishoze Az oktaéderek szempontjdbél ez azt jelenti. hogy a két:
oktaéder a kézos él mentén egymésba csiszik és az Ol gyokok nem
a kézés.él végpontja‘iibn° hanem néhé‘ny szdzad 3-mel beliebb helyezked-
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nek el. Kénnyen beldthaté hogy ez a geometriai alakzat is ugyanazokkal
a szimmefriatulajdonsdgokkal rendelkezik, mint a ketiés -oktaéder, igy a
kett3s-oktaéderre végzett meggondolésok erre is érvénye.?,ék°
A kiinduldsul vélasztott 30 atomi pélyét tekinisik az L* (R) egy

30 dimeniiés alté’r_ének, Az R konfigurdciés tér a kozonséges héromdi-
menziés tér. Elsg leladat a D2h szimmetriacsoport reducibilis elgéllitdsé -
nak meghatérozdsa az LQ'.(R) fenti 30 dimenziés alterében, - amelyet
jeloljink ¢ -val - amelyhez meg kell 4llapitani a P(g) indukdlt opers -
ciék hatdsst a kiindulasi figgvényekre, Bzek ismereteben a 30 dimenziés
altér kiredukélhaté, amdynek végeredménye a szokésos ﬂalolesekkel

™= A, +ZB +4 B, +4B o+ 3By, + 3By +Bl A

Ezen altereket kiIeszito uj bazisliggvényeket kozelits fﬂggvényekm
nek vélasztjuk, igy a tovdbbi leladat a szekuldris determindnsban szerepls
integrdlok kiszdmitdsa.

6. Sij és Hij zﬁpusu integrdlok

Az eddigi meggondoldsok sordn tobb-kevesebb énkénnyel biré kozeli-
téssel dolgoztunL Eppen gzért az Si-l un, 4tfedési integrdlok meghatdrozé-
sdra is célszerii lenne egy jél hasznéalhaté kézelits modszert alkalmazni,
Ez a kozelité médszer a kovetke z6képpen adliaté megv.,‘2

Az alomi pé}yékné] egy méghatérozott geometriai alakZatqn beliil a
hullémfiigg vény ér;éke legyen konstans. azon kiviil pedig mindeniitt zérus. -

S tipusu pélyét egy gémbhéjjal reprezentdlunk. amelynek kézéppontjsban

az atommag van, 2 tipusu atomi pélyat két egymést az atom magjéban
érinté gombbel irunk le, Az2  tipusu atomi pélya egy keltés. csucs {1!’\~
bm a magnal érintkezé szivaralak, amelyeket egy kérivvel hatérolt foréés--
test hoz létre, A forgdstengely 'a z tengely. d, Xy tipusu atomi pédlydkat az
x. ¥ sikban két egymésra merolegesen elhelyzett dz2 tipusu alomi pd-
lyabél épitiink fel, d x*_yt tipusu atomi pdlyédt a cL,(y tipusu ato-
mi "Mlyabol 45°-0s forgatéssal nyerjik (1 &bra),
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i. &bra

Az gbrékon a geomelriai lestek jellemz6 adatai is ubvannak tintet-

_ ve, amelyek értékeit R-kben az |, lablazat tartalmazza; .

rddivszok - _—
210 - R Y- P 3d¢xl4 b4 ) Hp
: LB T
Co -  0,6569 41,0756 f’m, Ail08
. . . . - «,13%0 : s
Qg - 0,465 .- - - -
N | ofu2y || - - . _
B s

1, tdbldzat 5
Az adatok egy része az ircdalomban megtalélhaté;!'_v az O- és N-

atomok 2 p pélydinak adatait azonban szamolni kellett, A szémoldst egy
Slater-féle radiélis eioszlés6 alapjén nyerheié formulaz' felhasznéldsdval
lehet élvégeznio

Tehédt a hulldmfiiggvények értékeit a geomelriai alakzatokon beil
koriétmasn,ak vessziik, amely kohstans meghatdrozéséra vegyiik figyelembe
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a norméldsi feltételt :

"l’z"(" =Yisd¢ =¥*v =1.
gy ¢ v v :
Ny

| YW
Az 4tledési integrdlok pedig az
vsﬂ;f"{' o(cr-‘l"fj f 1r=~h‘f’-(\/ir\v}')
kifejezéssel szamithaték. -ahol V,Ln V? a térek az a része, ahol sem a
"h , 8em a ‘f} nem tinik el, azaz ’6 j~edik és az i-edik hulldmfiggvényt
reprezentdlé geometriai test kozos része, Igy az dledési mntegrédlok szémi-
tdsa térfogatszdmitdsra redukélodlk

AHgy mtegrélok értéksil a megfelelé atomi pélyékrol valé ionizéciés
energidt ‘fogédjuk-elo A Co 4s pélysjardl -~ 7.84 eV, 4p6 pélysirl -4.08
eV, 3d pélyéirél ;9 38 eV, az N 2p6 palydjarél - 13.81 eV, ez O-nédl pe-
dig a. 2p6 pélyérol 11,24 eV ertekel vesziink l’lgyelembe7 !
A H if hpusu integraiok szﬁmntéséra Wollsberg és Helmholtz formu-
14jét° up,
. i o= E(ft) ¢_41_
has znédljuk, ahol “.fq a megfelelo atomi palyékbél alkotolt &Hedési integrél;
Fy ériéke € tipusu kétésekre 220,3&‘ tipusu

kotésekre 2.65.

varidciés paraméter, F,
7. Elektronenergidk

A 30 dimenziés tér kiredukdldsénak megleleléen a szekuiéns determi-

" néns szétesik 2 heted-.2 negyed-, 2 harmad-, valammt 2 elsorendu deter-

mindns szorzatéra, Ezekbsl a determménsokhél kéozvetlenil az MO-k ener-

gldit nyerjiik, amelyeket eV--okban a 2. téblézat tartalmaz,

Aii 540 BZS 530 B}_u 539 al E’,(g A"U

-hsuo | 83218 | 2846 | -0k | ~yu8 | -3,393 -938 | -9,38 .
-F,8% | 3,48 | ~%,26¢ | 8,094 | -9%8: | -4,38 - B
~89% | -8,659 |-42,45¢ [-m565 | -5 00 |-4330 - T

o8, 6% |~ 0,904 | 1Y 641 4| -l LTy - - N
-4, tho | -4, 6%6 - = Z _ s
AR T =TT - - -
- AH 438 | -, 574 - - - - -~ -
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A Pauli-elv figyelembevételével az elektronokat a legalacsenyaid
nivékra helyezve. valamint tekintetbe véve az un. kivélaszidsi szabélyo-
kat, - amelyek megadjék, mely irreducibilis alterek kozt ‘lehe!ségés at--
menet- kiszdmithatok a megéngedett 4tmenetek hulldmszdmériékei, Eze-

-

ket a 3, tdbldzat tartalmazza cm™ -ben.

584F | 12 348 | 23 939 | 29 246 | 4o &98 |43 Hek | 4k ko | 4§ tes
8489 | 45985 | 26 335 | 29 £69 | My 568 4k 24g | ks S| e ceg
814G | 24 ore | 26 W& |32 ey | y1 yzs | W us2 [ MG qns [ug qas
10 376 |24 %1 | 28 086 [32 357 |ua S [uu en 43 Wit [Ha Phg
14 Cet |24 943 |av 199 |53 ot [ha s¢x [ ww gsy [MF §39 [5p mys

3. tablézat

Konkluzié: A komplexion kloridjsnak abszorpciss gorbé-
jévei]O valé 6sszehasonlitds alapjén megdllapithalé, hogy a szémito'tt ered-
méryck 6sszhangban vannak a tapasztalattal,

A szdmoldsok sordn egyérielmiien kideriilt, liogy a komplexhen sze-
repls «Co(IV) ionok kézott kolesonhatds 16p fel, Az dtmenetekbdl szdmi-
ot hulldmszdmértékek alapjan pedig megéllapithaté, hogy a komplex 200
mlw és 2000 mr» kézé_m gyakorlatilag leljesen abszorbeél,

In dlosu Arbeit wirden die Bnergien dbl‘ Elehiruicn cines zs\nx kernigen
l\omplgxlons wiit der Methode \lQ LCAO behandelt. Die sckulare Gieiciiung
des Problems lassen sich auf urund der Gruppent/hcone sehr vereinfaclhen-
3tiden Berechnungen der Uberlappungsintegrilg und der Hamiltonintegrale
fwar es zwechmissig Niherungsmcthode anzuwenden, Die Resultate stimm
mit den empirischen Daten gut iibergin.
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