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Potentiaalkurven voor het systeem

Ne ™+ Ne/He

J.P.M. Beijers
Bijlage bij het rapport  VDF/NO 83-09



Inhoud

Deze bijlage bevat een aantal potentiaalkurven van het systeem
fdewgi-N€(HZ>, zowel voor de 2F§35 - als 2F§3F> - konfiguratie. De
figuren 1 t/m 6 zijn berekend m.v.b. een ab-initio methode door
Cohen en Schneider (Coh74). De figuren 7 en 8 zijn berekend door
Hennecart (Hen82) m.v.b. een modelpotentiaalmethode. Beide methoden

worden uitvoerig beschreven in het rapport VDF/NO 83-09.

(Coh74) Cohen,J.S. en Schneider,B., J. Chem. Phys., 61 (1974) 3230

(Hen82) Hennecart,D., Thése, Universit& de Caen (1982)
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Figuur 1 Nel—potentiaalkurven zonder spin-baan wisselwerking
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Figuur 2 Potentiaalkurven voor het systeem Ne(z2r3s)+ Ne

zonder spin-baan wisselwerking
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Figuur 3 N€2~potentiaa1kurven met spin-baan wisselwerking



68 I T T
- 43 - ¢3
ol 0o Cr) 5. 0GP _
- (3
ol ) 6.0, (R,
Gp) 7 0 (P
65 * 3 o ¢l 7]
a.0yp) 8.0;(P)
64} -
E
G 63 5 -
> ~
621 —_—= ":--—___q_qp'
: m——
6l —“\_33"0
—\ A
60 — 3p2
59| o =
-1 | | l | | |
B3 4 5 6 7 8 9 0
R(Qo)
Figuur 4 Potentiaalkurven voor het systeem fdé;g;P%SQ + Ne

met Sl =0 (met spin-baan wisselwerking)
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Figuur 5 Potentiaalkurven voor het systeem Ne Crp3+ N€

met JU =1 (met spin-baan wisselwerking)
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Figuur 6 Potentiaalkurven voor het systeem Ne (1#~1ﬁ)+ﬂﬂf

met Jl =2 (met spin-baan Wisselwerking)
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Figuur 7-2
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Figuur 7-3
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Figuur 7-4
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Figuur 8-4
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Figuur 8-7




- 153

152

- 150

- 149

Ne*tNe
2p°3p
=1
symétrie u

.,.
mt
p)
g
et
']
P

Figuur 8-8



he 10 %em”
- 153
Ne™ -Ne
2p°3p
Q=2
{
symétrie u
- 152
| |
i
151
‘ (3P2] 2p4
1
L. 150 \
’ ( 02) 2p3
' 3
D3 2p,
L. 149
|
|
!
|
|
KE 10 15 R{u.a)
i 1 i

Figuur 8-9



| Ne™*-Ne
| 2p°3p
| 152 Q=3
svmétrie u
~151
- 150
(3D3) 2p9
- 149
5 10 15 “R(u.a)
| 1 il

\

Figuur 8-10 -




152

L 150

- 149

-

0" 1g,)

,,._‘
(]

2p,
Ne*-Ne
2p°3p
=0
symétrie g
0 (jpl) 2p,
i3 A O+ (3p°) 291
Bl2p, n+3
0~ 1°Py) 2p,
O"" (102) 2p6
O- (301) 2p7
0" D,y 2p,
O‘ <3S1> '2p10
5 R{u.a)

-

Fi

guur 8-~11

A+4




o=

Ne*—Ne
2p°3p

i

symétrie g

T T T
s s
Z;“! (@) (@a]
- ~ )

('p)) %P,
(3p2) 2p4
(3P]) 2P5
/1 ) 2
{ D, Ps
(301) 2p7
- 150
1°Da) 2p,
*p,)  ?p
- 149
2sy Py
> 10 15 R(y.a)

Figuur 8-12

W




T

—
(82}
W

~ 151

= 149

SAl

[,
- O

Ne*-Ne

2p73p

Q=7

symétrie g
(3P2) 2pA
(‘D2) Qpé
(302) 2P&
(303) ng

15 Riu.a}

Figuur 8-13

\




Ne*-Ne
2p°3p
N=23

symétrie g

(303) 2p9

[
- O

Rfu,a)

Figuur 8-14

\ 4




