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Die Konfiguration @,(1,2) besitzt nicht die Symmetrie 4;. Die richtige Konfiguration
muB heifen:

D,(1,2) = % [va(1) 92(2) + wa(1) a(2) + wal1) va(2)] -

Dadurch ergeben sich geringfiigige Anderungen in den numerischen Ergebnissen. Fiir H,,
und H,, erhilt man jetzt:

2
Hyy = [y = Jo 4 Jy = 27y 4 375 = 21,]

1

+ A= 8, + 305 — 3Ty + §Jyp + Iy — 2Jnp + 3J15],

V3
Hy, = (Tm [ ~ 3Js + Iy + $Ju0 ~ Ju — $T55] -

Die Grenzwerte fiir B — oo lauten hierfiir:
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Die Fig. 2 und 3 bleiben richtig, da die Anderungen nahezu unter der Zeichengenauigkeit
liegen. Eine Ubersicht iiber die Anderungen der entscheidenden GroBen gibt folgende Tabelle:

Bmin * f(Rmin) Bmax o f(Rmax)

alt 247AE 1,28 0,0348 AE 6,09 AE 1 10,1291 AR
neu 247 AE 1,28 0,0331 AE 6,11 AE 1 10,1284 AE

_De E akt

alt  0,0943 AE = 2,56 eV 0,1291 AE = 3,51 eV
neu 0,0953 AE = 2,59 eV 0,1284 AE = 3,49eV



