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Erratum 

Modellrechnungen zur symmetrischen Vierzentrenbindung. II 

13. KADURA 
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Eingegangen am t0.  November  t967 

Die Konfiguration ~ (1 ,2 )  besi tzt  n icht  die Symmetrie  A 1. Die rich~ige Konflgurat ion 
muB heiBen: 

t r = ~ [~0~(t) ~o~(2) + ~(1)  ~0~(2) + ~(1)  ~ ( 2 ) ] .  

Dadurch ergeben sieh geringffigige )~nderungen in den numerisehen Ergebnissen. Fiir  H2~ 
und HI~ erhi~lt man  je tz t :  

2 
H~2 = 1 - ~  [J1 - J2 + J3 - 2J4 + 3J5 - 2Js]  

[~J~ + �88 - 3J9 + -~J~o + J n  - 2J~2 + 1J13] 

H: :  - V3 [�88 - 1 J s  + J9 + �89 - J n  - �89 �9 
(i + 3 S ) ( I - S )  

Die Grenzwerte fiir R - +  e+ lauten  hierffir: 

15 5 
lira H2s = - I + - -  lim H12 = V3 " --- 

/~-->co 32 /~-+cr 32 

limE1Al, l =  - !  limE1A1,2 = - 1  + - ~ .  
R-->oo R-+co 

Die Fig. 2 und  3 bleiben richtig, da die Anderungen nahezu unter  der Zeiehengenauigkeit  
liegen. Eine t;rbersicht fiber die Xnderungen der  entseheidenden GrSBen gibt  folgende Tabelle : 

a l t  2 ,47AE 1,28 0 ,0348AE 6 ,09AE I 0 , i 2 9 1 A E  
neu 2,47 AE 1,28 0,0331 AE 6,11 AE ~ 0 ,1284AE 

De E~k~ 

al t  0,0943 AE = 2,56 eV 0,1291 AE = 3,5t eV 
neu 0,0953 AE = 2,59 eV 0,1284 AE = 3,49 eV 


