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Berechnung der Riintgen- und Auger-Linien des Methans 
mit Hilfe des Pseudo-Neon-Modells* 

Von 

HERMANN HARTMANN und T~E-KYu HA 

Mit Hilfe des Pseudoneonmodells wurden die Energien der aus den folgenden Konfigura- 
tionen hervorgehenden Terme bzw. Mittelwerte dieser Energien fiir das Methanmolekiil be- 
stimmt: [(18) 2 (28) 2 (2p)6J, [(~8) 1 (28) 2 (2p)6], [(is) 1 (28) 2 (2p) 6 (3p)1], [(18) 1 (28) 2 (2p) s (4p)~], 
[(is) 1 (28) 2 (2p) 6 (3d)1], [(18) 2 (2s) 1 (2p)5], [(18) 2 (28) 2 (2p) ~] und [(t~) 2 (2s) ~ (2p)~]. 

Die Energien wurden mit  Hilfe der Slater-Condonschen Regeln analytisch bereehnet und 
dann mit einer elektronischen Rechenmaschine (Zuse 23) minimisiert. 

Aus den erhaltenen Energiewerten wurde die Lage der R6ntgen- und Auger-Linien des 
Methans berechnet. Die yon M~LHOaN [8] gemessenen Auger-Elektronenenergien konnten 
zugeordnet werden. 

Die Rechenergebnisse stimmen mit den yon C~vN aus R6ntgenabsorptionsmessungen er- 
mittelten experimentellen Werten befriedigend iiberein. 

The pseudo neon model is used to calculate the energies of the levels deriving from the 
following configurations (or their mean values) of the methane molecule: [(18) 2 (28) 2 (2p)6], 
[(18) 1 (28) 2 (2p)61, [(18) 1 (28) 2 (2p) 6 (3p)1], [(Is) 1 (28) 2 (2p) s (4p)1], [(18) 1 (28) 2 (2p) 6 (3g}1], 
[(18) 2 (28) 1 (2p)~], [(18) 2 (28) 2 (2p) 4] and [(is) 2 (28) 0 (2p)~]. 

The energy expressions are given by the Slater-Condon rules; the minimization is done 
with a digital computer (Zuse 23). From the energy values obtained the X-ray and Auger lines 
of methane are calculated. An interpretation of the experimental Auger electron energies of 
ME~LHO~ [8] is made. 

Calculated and measured (by C~u~) values are in satisfactory agreement with each other. 

A l'aide du module du pseudo-atome de n~on, les 4nergies des niveaux d6rivant des con- 
figurations suivantes (ou leurs moyens) ont 4t4 calcul6es: [(1 s) 2 (2s) 2 (2p)6], [(1 s) 1 (28) 2 (2p)6], 
[(18) 1 (28) 2 (2p) 6 (3p)1], [(18) 1 (28) 2 (2p) 6 (4p)1], [(Is) 1 (28) 2 (2p) 6 (3d)1], [(18) 2 (2s) I (2p)5], 
[(18) 2 (28) 2 (2p) 4] et [(18) 2 (28) 0 (2p)6]. 

Les 4nergies sont donn~es par les r~gles de Slater et Condonet  minimis~es s l 'aide d'une 
machine s calculer ~lectronique (Zuse 23). 

On en d~rive les spectres X et d'Auger du m4thane. Nous pouvions interpr6ter les 6nergies 
des ~lectrons Auger mesur4es par M]~gLHORN [8]. Les calculs s'accordent assez bien aux 
valeurs exp~rimentMes de C~v~ ~. 

1. Einleitung 
Zur  B i n d u n g  schwere r  A t o m e  in  Moleki i len  t r a g e n  die K - E l e k t r o n e n  sehr  wenig  

bei,  wel l  sie sehr  les t  an  die A t o m k e r n e  g e b u n d e n  s ind;  die chemi sch -phys ika l i s chen  

E i g e n s c h a f t e n  der  Moleki i le  w e r d e n  d u r e h  die sehr  v ie l  l oeke re r  g e b u n d e n e n  

V a l e n z e l e k t r o n e n  b e s t i m m t .  
A u e h  bei  V e r b i n d u n g e n  m i t  A t o m e n  n iedr igere r  Ordnungszah l  is t  de r  Einflul]  

de r  V a l e n z e l e k t r o n e n  a u f  die K - E l e k t r o n e n  noch  r e l a t i v  klein.  T r o t z d e m  sche in t  

* Auszug aus der Dissertation yon T. K. HA, Frankfurt am Main, t963. 
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aber vor allem fiir solche Molekiile, die also Atome wie C, N, 0 usw. enthalten, 
eine theoretische Untersuchung dringend erwiinscht, weil neuerdings experimen- 
telle Daten vorliegen, die mit den Aussagen der Theorie verglichen werden kSnnen. 

Bei der Bereehmlng der K-Absorptionskante fiir GeC14 haben H~T~EE und 
PETElCSE~r [6J die ,,self-eonsistent-field"-Methode yon HARTREE verwendet. Wegen 
des betrgehtlichen Aufwands an Rechenarbeit beim ttartree-Verfahren wurde in 
dieser Arbeit, in der das Methanmolekiil untersucht werden soll, das einfachere 
Pseudo-Neon-Modell zugrnndegelegt. 

H. HART~_r [3] bereehnete die Energie des Grundzustandes und die Atom- 
abstgnde, indem er die tatsgehliche Geometrie des Methans zugrunde ]egte, wobei 
aber die Eigenfunktionen nullter Ngherung aus den Eigenfunktionen eines Zentral- 
problems aufgebaut wurden. 

Mit diesem Modell wurden aueh die Normalfrequenzen ffir CH4 und NH,a + 
bereehnet [4]. Sgmtliche Ergebnisse stimmen mit der Erfahrung gut fiberein. 

Die beiden inneren K-Elektronen des Kohlenstoffs wurden nur insofern beriiek- 
sichtigt, als sie die Ladung des C-Kerns absehirmen; Bereehnungen ffir den Grund- 
zustand unter Berficksiehtigung aller l0 Elektronen wurden unter anderen yon 
F. G~EI~ [2] pnbliziert ; frfihere Arbeiten sind dort zitiert. 

Mit Hilfe des Pseudo-Neon-Modells werden hal folgenden alle ffir unser Problem 
interessierenden Energiezustgnde des Methans berechnet und die RSntgen- und 
Auger-Linien daraus abgeleitet. 

Die Reehenergebnisse wurden mit experimentellen Werten aus dem Absorp- 
tionsspektrum im ultraweichen R5ntgengebiet und aus dem Augerspektrum ver- 
gliehen. 

Um die Fehler der Reehnung ffir das Methan, die durch die Verwendung des 
Psendo-Neon-Modells auftreten, absehgtzen zu k5nnen, werden aul]erdem die ent- 
spreehenden Energiezustgnde des Neon-Atoms bereehnet. 

2. Die Methode 

AIs Eigenfunktionen verwenden wir antimetrische Produkte wasserstoffghn- 
licher Einelektroneneigenfunktionen : 

~P18 

~02S - -  

~2~0 0 

~92p_ = 
~2p+ : 

7a~o = 

t N! 
T o -  .. v -- ~ ~=1 ( -  1)" P~ (cf~s~lsq;2s~s . . . .  ). 

Hierbei haben die Ortsfunktionen ~s ,  ~2s . - .  folgende Form: 

(ffir I s-Elektronen) 
(ffir 2 s-Elektronen) 
(ffir 2 p-Elektronen) 

~le-~r 
~2 ( r  - -  ~)~-~r 
~ a r ~  ~r COS 0 

hare -~r sin 0 sin 
hare -ar sin 0 cos 

n4r (6 Z 1 - -  Z: r) exp (~-31r)  " cos O 

n s r ( 8 0 Z  ~ - 2 0 Z ~ r +  Za2 r2) exp ( ~  cos O 
\ ~ /  

/ _ _ 7 ,  ~ \  
=  orz: oxpt  lcos 0 ~aao 

wobei ~ ~, [3, Z 1, Z 2 und Za P~r~meter sind. 

(ffir 3 po-Elektronen ) 

(ffir 4po-Elektronen ) 

(ffir 3d0-Elektronen ) 

(J) 

(2) 
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nl, n~, . . .  n~ sind Normierungskonstanten, die folgende Werte haben: 

]// 65 ] /  4&~ 
7~, 2 ~- �9 ?/~2 R 

z~(3--3fid+fl~d e) ' 3--3fld+fi262 

7'7--4- na = 1/512 ; n~ n = 1/256 Zo 

" t ,  = I/z  
' V ' I 5  ' 

(3) 

der n~,  n2R , . . .  n6 R sind die Normierungskonstanten ffir die Radialanteile 
Eigenfunktionen. 

Der Koeffizient/7 ist nach der Orthogonalitgtsrelation zwischen I s- und 2s- 
Zustand leicht zu/7 = 3/(~ + 8) zu bcstimmen. 

Die Spinfunktionen sind in fiblicher Weise in (~) durch keinen oder einen 
Querstrich (fiber ~) angedeutet. 

Nach der Born-Oppenheimerschen Ngherung lautet der Hamilton-Operator ffir 
IV[ethan (in atomaren Einheiten) : 

H = ~i T~ + ~ V~ 

i=l ,=1 r i> j=l  f~j ri~ k>/=l Q,~z 

Dabei ist T die kinetische Energie, Z die Kernladungszahl, R der C-H-Abstand 
und Q der Abstand der H-Atome untereinander. Die Indices i, j beziehen sich auf 
die Elektronen, ~, l auf die Protonen. Unter t~erfieksichtigung der Tetraeder- 
symmetrie kann man den Hamilton-Operator ffir Methan vereinfachen und erhglt, 
in atomaren Einheiten: 

10 ' 0 4 1  (Z ~V~-) 

i=1 ~'~ i>]=l fO  i= = 

Naeh Einfiihrung der als Parameter  benutzten effektiven Kernladungszahlen c~, 
(~, Z1, Z= und Z a kann man H in den Anteil H 0 des ungest6rten Problems und die 
St6rung H '  aufspalten: 

H = g o  + H' ,  (6) 

wobei H o und H '  etwa fiir den Grundzustand des Methans folgende Form haben: 

2 ( s 2 & 

g '  ~..~ ( Z - - a ) ~  (Z--~ (~) i0 ,1 ~lk~110 4 1 ~ ( 3 ~ 6 )  
i=1 ~'~ i = 1  ri i > ~ = l  r~j i rile 

Ho }/so = eo ~Po liefert die Energie e o des ungest6rgen Kepler-Problems. Die St6- 
rungsenergie e' kann man gemgg der StSrungstheorie berechnen: 
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- -Sx~ m c > ~  

e' besteht aus den Wechselwirkungsenergien der Elektronen untereinander (@, 
der Protonen in tetmedrischer Anordnnng untereinander und mit dem Kohlen- 
stoffrumpf (s4) , der Protonen mit den Elektronen (s3) und der Feldkorrektur (@. 
Diese Feldkorrektur ist eine Wechselwirkung zwischen dem durch effektive Kern- 
ladungen charakterisierten Potentialrumpf und den Elektronen. 

s' = el + e2 + e3 + % (i0) 

Die Energien werden nach der Slaterschen Methode als Funktion der effektiven 
Kernladungszahl und des C-H-Abstandes berechnet. Zun~chst ist: 

+:~ + ~  

8 1 ~ f ' ' ' f  ~:l~ --i=g=~l r, / O d T : - - ( Z - - Z e f f ) i ~ _ i f  R2(s [i)+`id~i (lj-) 
- - - o o  - - o ~  

wobei Zef f die effektive Xernladungszahl ist und durch as alle Quantenzahlen (n, 
l, m, s) zusammengefaB~ sind. R (a d bedeutet den Radialanteil der Eigenfunk- 
tion ~ (ad. 

Die Weehselwirkungsenergien der Elektronen untereinander (e2) kann man in 
ein Coulomb- und ein Austauschintegral aufspalten, und zwar 

+ ~  +c>o 

s ,=  f " " / kP* (\,>j=lrW~ l t  [Pod'C = >~: [V (as, ai [ a,, ai)-- V (as, al l a,, as)] . 1 
- - o o  - - : 7 ~  

Bei diesem Ausdruck wurde die Orthogonalit~t der versehiedenen Einelek- 
troneneigenfunktionen beriieksichtigt, wobei 

V (as, a3' ] ai, as) = 2 a~ (ai, aj)- F ~ (ai, a~) (Coulomb-Integral) 
k = 0  

V (a,, a~ ]aj, a d = 2 b~ (ai, aj) G k (as, aj). ~ (ss, sj) (Austausch-Integral) (13) 
k = O  

und 

a~ (a~, aj) = c~ (a~, ai) c~ (aj, aj) 

b~ (a,  aj) = [ck (a,  aj)] ~ 
1 2 n ~  

oo 

f ~  (a~, aj) / ;  R ~ /~ 
F~ 

= n~h(r~) n ~  " 

G l~ (as, %) = Rn, h ( r l )  Rn~ l~ (r~) Rn, h (ru) Rn~ l~ (r2)" ~ - ~ f  r~. r~ dr 1 dr~ (15)  
o T> 

ist. 
a ~, b ~ u n d c  ~ sind tabellierte Konstanten [1] und Y~ ist der Winkelanteil der 

Eigenfunk~on. Die F ~ und G ~ wurden fiir jedes Paar i, )" als Funktion der effek- 
riven Kernladungszahl berechnet. 

Theoret. chim. Acta (Berl.) Vol. 2 2 
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Da die Elektronendichte fit einer abgesehlossenen Schale winkelunabhgngig ist, 
folgt ffir s3 in diesem Fall aus Symmetriegrfinden : 

+ o o - [ - o o  

s 3 = - - 4  "'" (~x ~ 1 + ~ * ~ +  "'" +T10~10) dr. (i6) 
- - o o - - - o o  

Naeh der klassisehen Elektrodynamik ist 

R oo  

0 /~ 

wobei/z (@) die Diehte der Ladungswolke im Abstand @ yore Zentrum und R der 
C-H-Abstand ist. 

Allgemein erh/~lt man ffir 

den folgenden Ausdruck: 
1 

�9 \2 v + t ]  y0  (Ok, ~ )  C~ (a~, a~). J (i, v)] (19) 

wobei 

ist. 

�9 <- ~ dri J (i, ~,) = R~ (r~) r ;  + ~ ri" 
0 

Tit 

r; + ~ R i (r~) r~ +~ clr~ + r~ R~ (ri) ri (2o) 

(19) geht ffir S-Zust~nde (abgesehlossene Sehalen) in (i7) fiber. 
Die Weehselwirkung der Protonen in tetraedrischer Anordnung untereinander 

und mit dem C-Rumpf wird einfaeh zu 

s4= f . . .  f T~  H~ ~odT  = H ~. (21) 

Da die Gesamtenergien, die als Funktionen effektiver Kernladungszahlen dar- 
gestellt werden, hohe Mischglieder yon ~,/~, (~ bzw. Z1, Z 2 und Z 3 enthalten, ist es 
praktiseh unmSglich, die entspreehende Kernladung oder den C-H-Abstand (R) 
mit einer einfachen Minimisierung der Energien bezfiglich dieser GrSflen zu be- 
rechnen. Mit Itilfe einer programmgesteuerten Rechenmasehine (Zuse 23) wurde 
daher die Energie in Abh~ngigkeit yon den Parametern ffir ein zun/ichst grob- 
maschiges ~e tz  yon Werten berechnet. Um das Energieminimum herum wird 
dann ein feineres Netz yon Parameterwerten gelegt, bis das Minimum und gleich- 
zeitig die optimalen Parameterwerte mit ausreichender Genauigkeit bekannt sind. 

3. Ergebnisse der R e e h n u n g  

a) Die RSntgenlinien 

Ffir Ne und CH 4 sind die Ausdriicke ffir s 0, sl und s2 gleieh. Sie lauten ffir den 
Grundzustand: 

e0 -= - -  c~ 2 - -  4 3 ~ (22) 



RSn~gen- und Auger-Linien des Methans 19 

e i 2 c r  ( 2 O - - Z ) [  ~ ( 3 - 4 f 1 6 + 2 f i z 6 2 )  ] A + 35 , (23) 

w o b e i A = 3 - - 3 f i O + f 1 2 6 3 u n d Z -  i 0 b z w .  6. 

e2 = F ~ (10, 10) § 4 F o (10, 20) + 12 F o ( i0 ,  2 i )  + F ~ (20, 20) + i 2  F o (20, 2 i )  + 

+ i5  Fo (21, 21) - - ~  F2 (2i, 21) - -  2 G ~ (i0, 21) - -  2 G O (i0, 20) - -  2 G ~ (20, 2J). (24) 

Beim Methan  k o m m e n  dazu die Glieder 

32 24 24 8 2~2 8e-2~R ( R )  e - ~ " "  (25) 
e3 - R AR + Y~/3~  - -XR/~  + ~ + + 4 

[ 8 
�9 9 5 + 6 5 2 R + 2 5 a R 2 + ~ + ~ - ( 9 ~ + 6 ( ~ 2 R §  

und  

Tab.  I zeig~ Parameterwer~e,  Tell- und  Gesamtenergien.  

Tabelle ~. Grundzustand von Ne und CH 4 [(1 s) 2 (2s) ~ (2p)6], iS 

fib Ne ffir CH 4 

= 9,508 
6 = 3 , t l l  

So = --t29,1i53 a.E. 
r = - -  54,665t a.E. 
e2 = - -  57,4708 a.E. 

E = --~26,3096 a.E. 

a = 5,635 
6 = 1,390 

R = 1,990 a.E. 
% = --39,48i6 a.E. 
e i = --21,3297 a.E. 
e 2 = 26,8028 a.E. 
s a = --~8,7031 a.E. 
Q = ~3,9067 a.E. 

E = --38,8050 a.E. 

Die RSntgenio~dsierung ffihrt  zum Term [( is )  i (2s) 2 (2p) 6, 2S], der  mi t  den 
P a r a m e t e r n  r = 9,606, ~ - 3,602 ffir Ne + und  ~ = 5,864, 8 = 1,682 (R = i ,990 
wurde  vom Grundzus t and  i ibernommen)  ffir CH4+ die Energ iewer te  in Tab.  2 
liefert.  Beim Vergleich zwischen berechneten  und  exper imente l len  W e r t e n  in dieser 
Tabel le  sieht  man,  da$  die berechneten  Energiedifferenzen sowohl im Fa l le  des 
Neons wie dem des Methans  nur  wenig yon  den W e r t e n  abweichen,  die yon 
CHV~ [5] durch  E x t r a p o l a t i o n  aus den yon ihm beobach~eten Linien gewonnen 
wurden,  welche vor  den Abso rp t i onskan t en  liegen. 

Nach  dem Var ia t ionspr inz ip  s ind die berechneten  Energien  sowohl fiir den 
Grundzus t and  als auch fiir den ionis ier ten Zus t and  hOher als die wahren  Wer te .  
Die gute  ~ b e r e i n s t i m m u n g  zwischen gemessenen und  bereehneten  W e r t e n  der  
Differenz 1~$t sieh dann  dadurch  erkl~ren, dal] beide Energiezust/~nde u m  e twa 
den gleiehen Be t rag  zu hoeh bereehnet  wurden.  

Des wei teren haben  wi t  die Energien  yon angeregten  Zust/~nden un te rha lb  tier 
Ionis ierungsgrenze bereehnet .  

2* 
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Tabelle 2. Experimentelle und berechnete Enerc 'iewerte von Neon und Methan in a.E. 

Eber. Eexp. Eber. -- Eexp. 

Ne e [(18)5 (28)2 (2p)e 1~] 
Ne+ [(1 s)l (2s)~ (2p)t  2S] 

Ctt~o [(ls)~ (2s)~ (2p)t 1S] 
CH~+ [(l s) 1 (2s) 2 (2p) s, 2S] 

ENe 

A ECH 4 

--126,3096 
-- 94,8597 
--  38,8050 
-- 28,2937 

31,4499 
- 855,745 cV 

t0,5113 
= 286,0 eV 

--129,5 [7] 

-- 40,522 [9] 

31,9000 [5] 
- 868,0 eV 

10,621t [5] 
= 289,0 eV 

3,2 

1,717 

--  0,450t 
= --12,255 eV 

--0,t098 
= --3,0 eV 

Nach der Auswahlregel A L  = _+ I ffir Atome ist der Ubergang  eines l s -  
E]ektrons  nur  in p-Zust~nde er laubt ;  der nicdrigste unbesetzte  yon ihncn ist 
sowohl bei Neon als auch bei Methan  3 p. Wir  haben  die beidcn optischen Uber- 
g~nge ( is)--> (3p) und  ( i s ) - +  (4p) fiber die Energien der Zustande [ ( ts  1 (2s) 2 
(2p) 6 (3p) 1] nnd  [(is) 1 (2s) 2 (2p) s (4p) 1] bes t immt.  

Dabei  haben  ~Xr angenommen,  dab das angeregte Elek t ron  seinen urspriing- 
lichen Spin beibeh/ilt. Wir  erhal ten so den Mittelwert  der Energien von Singulett  
und  Triple t t ;  deren Energiedifferenz liegt in der GrSBenordnung yon 0,05 a .E .  
und  wird im folgenden vernachl~ssigt.  Die Pa rame te r  c~, ~ und R werden yore Ion  
f ibernommen, Z wird aus der Energievar ia t ion erhalten. 

Beim Methan sind wegen der niedrigcren Symmet r ie  (Tetraeder) gegenfiber dem 
A t o m  weitere Uberg/s erlaubt .  Als Beispiel haben  wir den ( i s ) - >  (3d)-Uber- 
gang gewiihlt und  die Energie der Konfigurat ion [(is)  1 (2s) ~ (2p) s (3d) 1] be- 
rechnet.  

Tab.  3 faf3t die berechneten angeregten Xonfigurat ionen zusammen.  

Tabelle 3. Energien angeregter Konfigurationen von Ne und CHa, in a.E. 

Konfiguration I Energien 

-I [(is) t (28) ~ (2~op (32)~]  --95,4793 
[(18) 1 (2s) 2 (2p) e (4p) 1] --95,1883 
[(t  s) 1 (2s)~ (2p) e (S-d)1] 

Ne 

Z 

4,632 
4,295 

Energien 

I --28,6050 
--28,3743 
--28,4601 

Z 

2,437 
2,273 
2,357 

b) Die Augerlinien 

Ein in einer inneren Schale ionisiertes A t o m  kann  durch zwei verschiedene 
Prozessc diese Schale wieder rol l  besetzen: 

a) Emission eines Ren tgenquan t s  und Elektronensprung.  
b) Strahlungsloser ~3bergang eines Elektrons  aus einer heheren Schale unter  

gleichzeitiger Emission eines zweiten Elektrons aus einer der hSheren Schalen. 
Dieses zweite Elek t ron  ha t  eine definierte Energie und wird Auger-Elekt ron 
genannt .  

W. MS, HLHOI~S [8] ha t  die Energievertef lung der Auger-Elektronen bei C/-/4 
gemessen, konnte  jedoch keine Angaben fiber die dami t  verbundenen ~3berg/~nge 
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machen.  Die Elek t ronenkonf igura t ion  is t  ffir den Anfangszus tand  [(1 s) ~ (2 s) ~ (2 p)~]; 
ffir den  E n d z u s t a n d  g ib t  es folgende Konfigura~ionen (jewefls zu M s  = 0): 

[(~s) ~ (2s) ~ (2p)~], [ ( i s )  ~ (2s) ~ (2p) ~] und  [ ( i s )  ~ (2s) ~ (2p)a]. 

Ih re  Energ ien  wurden  naeh  dem in A) angegebenen Schema bereehnet  und  in 

Tab.  4 zusammengefal?t .  
Mit  diesen W e r t e a  wollen wit  eine theore t i sehe  Deu tung  des von MEJ~Lgo~ 

gemessenen Auger -Spek t rums  versuehen.  E r  zieht  folgende Endzus~s in 

B e t r a c h t :  

a) CH,~++; b) (Ctt~)+ + H+; e) (CH~)++ + H; d) (CH~)+++ 2 H. 

D~ die Mel~kurve eher auf  sieh i iber lagernde Linien als auf  ein bei  Dissoziat ion 
zu e rwar tendes  K o n t i n u u m  zu deuten  seheint,  be t r aeh ten  wir a) als Endzus t~nd.  

Tubelle 4. Energiezustgnde des ein- und zwei/ach positiv geladenen Methans, in a.E. 

E [(~ s) ~ (2s) ~ (2p) ~] = --28,2937 a.E. 
A) E [(~ s) ~ (2s) ~ (2p) ~] - --36,8646 ~.E. 
B) E [(Is) ~ (2s) 1 (2p) ~] = --36,9992 a.E. 
C) E [(~s) 2 (2s) 2 (2p)a] = --37,484~ a.E. 

Aus  Tab.  4 en tnehmen  wh':  

AEA = E [ ( is )  a (2s) 2 (2p) 6] - -  E [ ( i s )  ~ (2s) ~ (2p) 6] = 8,5709 a.E.  = 233,2i  eV, 

AEB = E [ ( i s )  1 (2s) 2 (2p) ~] - - E  [ ( is )  2 (2s) 1 (2p) 5] = 8,7055 a.E. = 236,87 eV, 

A E c  = E [ ( is )  1 (2s) 2 (2p) ~] - - E  [ ( is )  ~ (2s) 2 (2p) 4] --  9,~904 a.E.  = 250,07 eV, 

wobei  AEA, AEB und  A E c  die Auger-Elek~ron-Energien  zu den Endzus t~nden  
A), B) und  C) sind. 

Dabe i  soll te aus Grfinden der  S ta t i s t ik  (bei e twa gleicher Wahrschein l ichkei t  
der  Einzelschr i t te)  die In tens i t~ t  von A fiber B bis C zunehmen.  Tats~chl ich 
beobach t e t e  ME~L~OR~ eine intensive Linie bei  246,6 + 0,6 eV, in befr iedigender  
Ube re ins t immung  mi t  AEc .  Urn 230 eV fand  er eine brei te  Sehulter ,  die ent-  
sprechend den beiden Nebenl inien AEA und  AEB zuzuordnen w~re. 
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