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Eine Berechnung des Methanmolekiils
Von B. KockeL

Aus dem Institut fiir Theoretische Physik der Justus-Liebig-Universitat GieBen
(Z. Naturforschg. 18 a, 739—744 [1963] ; eingegangen am 10. April 1963)

Fiir die in den ersten Zeilen von Abschnitt 1 genannten Zustinde des CH,-Molekiils wird die
Energie berechnet. Dabei werden fiir die Eigenfunktionen der Elektronen Stater-Funktionen benutzt
mit Parametern, die sich aus Variationsansdtzen fiir die Atome ergeben. Abb. 2 zeigt die Ergebnisse.

1. Auswahl der berechneten Zustinde

Fiir folgende sieben Zustinde des CH,-Molekiils
ist die Energie berechnet worden:

1. den vom (1s)2 (2s)2 (2p)2=2P-Zustand des
Kohlenstoffs ausgehend aufgebauten Molekiilzustand,

2. den sogenannten Valenzzustand, bei dem die
Hybridzustande des Kohlenstoffatoms und die Elek-
tronenzustinde an den vier Wasserstoffatomen so be-
setzt sind, dafl die Elektronen jedes zusammengeho-
rigen Paars solcher Zustinde entgegengesetzten Spin
haben,

3. die Neonkonfiguration,

4. —7. Zustande, die aus der Neonkonfiguration
dadurch hervorgehen, dal ein oder zwei oder drei
oder vier Elekironenpaare mit entgegengesetztem
Spin gebildet werden, von denen eins einen Hybrid-
zustand am Kohlenstoffatom und eins den Zustand
am zugehorigen Wasserstoffatom besetzt.

Um die in dieser Aufstellung vorkommenden Zu-
stainde analytisch aufschreiben zu konnen, ist eine
Vereinbarung iiber die verwendeten Bezeichnungen
und die Art der benutzten Zustandsfunktionen not-
wendig. Abb. 1 zeigt, da} die Wasserstoffkerne in den

z

Abb. 1. Lage des Methanmolekiils im Koordinatensystem.

Richtungen (1,1,1); (1, -1, =1); (=1,1, —1);
(=1, —1,1) eines kartesischen Koordinatensystems
fest im experimentell bestimmten Abstand R =2,066

ap sitzen und in dieser Reihenfolge mit 4, B, C, D
bezeichnet werden sollen. (Eine Verwechslung die-
ses C mit C=Kohlenstoff ist nicht zu befiirchten.)
Mit denselben Buchstaben sollen die zugehorigen
raumlichen Zustandsfunktionen gekennzeichnet wer-
den. Sie sollen unveridnderte Wasserstoff-Funktionen
sein, also

e vy L R (1)
Va V=

Die Zustandsfunktionen am Kohlenstoffatom wur-
den als
I8 sy = Vk_ﬁe—k.,r,
74

28— I/Lsre"’”, (2)
3z
z, Y, 2= k_se—kr(x, Y, Z)
l F1

gewahlt. Dabei sind natirlich links s, s, 2, ¥, z
Kurzbezeichnungen fiir die Funktionen und rechts
r der Abstand vom Kohlenstoffatom, z, y, z kartesi-
sche Koordinaten mit dem C-Atom als Ursprung.
Fiir %y und k& wurden die Werte

2p:

k0= 5,672 aB—l, k= 1,6 aB_l

gewahlt, die zwischen den giinstigsten Werten fiir
den (2s)2(2p)23P- und den (2s) (2p)35S-Zustand
des Kohlenstoffatoms liegen. Gebraucht werden wei-
terhin die folgenden aus den Funktionen unter (1)
hervorgehenden neuen, wieder normierten Funktio-
nen

= s zu sy orthogonalisiert

=1,02435 s — 0,22202 s, ,

A=A zu s, orthogonalisiert

=1,00282 4 —0,07517 s,

A=A zu s und so orthogonalisiert
=1,22346 4 —0,71590 s + 0,06346 s, ,
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die Hybridfunktionen

a=%(s+z+y+32),
b=}(s+z—y—2),
c=$(8-z+y—32),
d=%(s—z—y+2),

die zu sy, a, b, ¢, d und untereinander in symmetrl-

scher Welse orthogonalisierten Funktionen A B C D

A= 1,49755 A —0,03454 (B +C + D)
—1,02675 a—0,19008 (b +c+d), (3)

E, CN’, D zyklische Veranderungen von 4.

Die Faktoren fiir s, 4, 4, 4 berechnen sich aus ky
und % und wurden hier gleich numerisch angegeben.

Es muB} noch ein Operator £2 benutzt werden, der
Anwendung aller Symmetrietransformationen des
Methanmolekiils und der Identitidt bedeutet (Drehun-
gen um die z,y, z-Achse um 180°, Drehungen um
die Richtung nach 4, B, C oder D um 120° und
240°, die Identitit, die Spiegelung an der Ebene
durch das Kohlenstoffatom und die Wasserstof-
atome 4 und B, diese Spiegelung und die vorher
genannten Drehungen). Fir die Hybridfunktionen
a, b, ¢, d, die Wasserstoffatome A4, B, C, D und die
ebenso bezeichneten Zustandsfunktionen bedeutet 2
einfach die Summe aller Permutationen von a, b, ¢, d
und zugleich 4, B, C, D. Verwendet man schlie8lich
noch die Vereinbarung, dal eine ganze SraTER-De-
terminante nur durch eine ihrer Zeilen angedeutet
werden und in ihr die Funktionen vor einem Punkt
zur einen, die nach dem Punkt zur anderen Spin-
funktion gehoren sollen, so lassen sich die am An-
fang dieses Abschnitts genannten Zustinde in der
folgenden Form schreiben, wobei die Zahlenfaktoren
vor Q an sich willkiirlich, aber in der gewihlten
Grofle bequem sind.

1. Der aus dem (2p)23P-Zustand des Kohlenstoff-
atoms hervorgehende Molekiilzustand

wp= 15 Q[ |30;Ix!l$o;§ED|
+|sogxf:15 0;y6§|
+|sogbai)-30§2xyl],
2. Der Valenzzustand
ww=vs2[ |sspabcd-ssABCD|

+4|sq Abc d-sya BCD|
+6|sy ABcd-syab CD]|
+4|sya BCD-sy Abcd]
|sop ABCD-syabcadll.
Diese beiden Zustinde wp und vy konnen natiirlich

auch mit den unverénderten Funktionen 4, B, C, D ge-
schrieben werden, ohne daB die Bedeutung der Zu-

B. KOCKEL

standsfunktion dadurch geéndert wird. Diese Schreib-
weise ist fiir die Rechnung unbequemer; sie ist jedoch
ginstiger fiir die anschauliche Ausdeutung der Funk-
tionen p und yy . Sie entstehen, wenn man die Was-
serstoffatome mit ihren Elektronen an ihre Plitze im
Molekiil bringt und dabei fiir die richtigen Spinkom-
binationen sorgt.

3. Die Neonkonfiguration mit zehn Elektronen beim
Kohlenstoffatom

WwN=|spabcdsgabcd]l.

4.—17. Solche durch Verschieben von ein, zwei, drei
oder vier Elektronen an die Wasserstoffkerne entstehen-
den Zustinde, in denen Spinabsittigung fiir das Elek-
tronenpaar im Hybrid und beim Wasserstoff vorhanden
ist. Wie bei yv miissen also die Paare a, 4; b, B; ¢, C;
d, D durch den Punkt getrennt sein, wenn sie auftreten.

1

yi=—— Q[

. ssabcdsgAbcd
o s . |

+ |spAdbcd-spabcdll,

YII= ——1: Q[ ’ bcd b Cl~)]
Sp @ c S @
1 81/6 i ‘

+2|s,a b Cd-syabc D]
|ssabCD-syabcdll,

1
YII= —— Q[ |ssabcd-soaBCD]

2472
+3|spabcDsyaBCd]
+3|spabCDsyaBecd),|
+ |ss,aBCDsyabcdll,
1 o
YIV=gg Q[ |ssabcdsy,ABCD

|
+4|sy Abcd-s,a BCD|
+6|sy ABc b |
+4|spa BCD-sy Abcd]|
+ |sop ABCD-syabcdll.

Bei allen diesen Funktionen kann man sich durch
Anwendung der Spinoperatoren S, oder S, =S, %S,
davon iiberzeugen, daf} der Gesamtspin sich zu Null
ergibt. Der zuletzt aufgeschriebene Zustand vry ist
nicht etwa identisch mit dem Valenzzustand yy; denn
in v sollen die voll orthogonalisierten Funktionen
A, B, C, D verwendet werden. Wiirde man in vy
die Ausdriicke (3) eintragen, so wiirden auler einem
Anteil vy auch Zustandsfunktionen auftreten, in
denen ein oder mehrere Paare Hybrid + Wasserstoff-
Funktion zum gleichen Spin gehéoren und eine oder
mehrere Wasserstoff-Funktionen doppelt und dabei
natiirlich mit verschiedenem Spin auftreten.



BERECHNUNG DES METHANMOLEKULS

2. Ergebnisse

Die Resultate der Energieberechnung fiir die sie-
ben Zustidnde sind in Abb. 2 bei den mit yp, yy,
YN, Y1, Y, Y. Yiv bezeichneten Querstrichen
eingetragen. Zum Vergleich wurden zwei Energie-
werte fiir dissoziierte Zustande, also fiir vier weit

-37

Vp-37.045
-375+ Vm-37,482
¥ 7 -37.923
-38 -
¥, -36,367
'36;5 -
vy -36.816
_39 -
C,+4H
T -39.370
3951 ¥, -39,551
C’P+ 4H
-39,622 o
L5 ek -39,858
_40 L VV '40:024
Y, -40043 |16.2 ev
(CHg)exp.
40,412
~o0st  Bm==- -40,455

Abb. 2. In der linken und mittleren Spalte theoretisch berech-
nete Energie von 8 Molekiil- und 2 dissoziierten Zustdnden.
wp=von C3P aus aufgebauter Zustand, yv = Valenzzustand,
wN bis yrv vgl. Abschnitt 1, wK=Uher1agerung von YN
bis p1v. Balken 11,5 eV=theoretisch berechnete Bindungs-
energie. Rechte Spalte experimentell bestimmte Werte. Ge-
strichelte Querlinie um Energie der Nullpunktsschwingung
tiefer als (CH,)exp . Balken 16,2 eV wire die Bindungsener-
gie, wenn es die Nullpunktsschwingung nicht gibe.

entfernte Wasserstoffatome und das Kohlenstoff-
atom entweder im Grundzustand (2s)23P oder im
sogenanten Valenzzustand (dem aus yy bei Entfer-
nung der Wasserstoffatome entstehenden Zustand)
eingetragen und mit C3P+4H bzw. Cy+4H ge-
kennzeichnet. Die dritte Spalte zeigt zum Vergleich
mit dem Experiment die Energie des Molekiils und
des dissoziierten Zustands (2p)23P von C+4H
nach den Angaben im Laxport-BornsTEIN (6. Aufl.).
Die dort entnommene Bindungsenergie ist 347,5
kcal/Mol. Die gestrichelte Querlinie ist um die Kern-
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schwingungsenergie von 0,043 DRy gegen die CH,-
Energie nach unten versetzt. Das so entstehende Ni-
veau von 40,455 DRy ist mit den theoretisch be-
rechneten Niveaus zu vergleichen.

Wie die Abbildung zeigt, erklart der Energiewert
fiir den Zustand yp die Bildung des Molekiils nicht,
dagegen ergibt sich Bindung mit einer Bindungs-
energie von 0,402 DRy =10,9 eV fiir den Zustand
wy, also fiir den seit langem als grundlegend fiir
die Molekiilbildung angesehenen Zustand mit Hy-
bridfunktionen am Kohlenstoff und Spinabsittigung
fir die Elektronen in der Hybrid- und zugehorigen
Wasserstoff-Funktion.

In einer weiteren Rechnung wurde die giinstigste
Linearkombination yx der Zustdnde wy und vyp bis
wrv gesucht. Sie ergab sich zu

vk = 0,5600 yy + 0,6742 ; + 0,4485 iy
+0,1723 yiy + 0,0312 yy (4)

und ihre Energie zu dem in Abb. 2 bei yg angege-
benen Wert. Dieser ist etwas tiefer als der Energie-
wert fir den Zustand wy. Die beiden Balken in
Abb. 2 vergleichen die fiir diesen Uberlagerungs-
zustand berechnete und die gemessene Bindungs-
energie, 11,5 statt 16,2 eV.

Die Ergebnisse fiir yy und g sind verbliiffend
gut, z. B. wesentlich besser als die Resultate, die man
bei einer Berechnung des FH-Molekiils mit den ein-
fachen Funktionen der Art (1) und (2) erhalt. Der
Grund diirfte die geschlossene Form des Molekiils
oder, anders ausgedriickt, seine der vollen Dreh-
invarianz nicht allzu fern stehende Symmetrie sein.
Es ist hier allerdings zu bemerken, dal die experi-
mentelle Bestimmung der Bindungsenergie des CH,-
Molekiils noch Unsicherheiten enthilt. In der Litera-
tur werden auch hohere Werte als die im Lanporr-
BornsTEIN angegeben, z. B. fiir die Gesamtenergie
bis —40,71 DRy ! statt der in Abb. 2 eingetragenen
— 40,455 DRy.

Wertet man das Ergebnis der Berechnung fiir den
Zustand yx anschaulich aus und gibt dazu etwa den
Quadraten der Koeffizienten in (4) eine zeitliche
Deutung, so hat man ungefahr zu sagen: Im Zu-
stand yx ist das Methanmolekiil fast immer in einem
der Neonkonfiguration dhnlichen Zustand. Am hau-
figsten tritt der Zustand auf, in dem ein Elektron
nach einem der Wasserstoffatome verlagert ist, also
in einem der Zustinde A, B, C oder D. Etwas seltener

1 S. Besvamvou u. M. Roux, J. Chim. Phys. 56, 250 [1959].
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findet man die reine Neonkonfiguration und einen
Zustand mit zwei Elektronen an Wasserstoffkernen.
Viel seltener halten sich wihrend der Lebenszeit
eines Methanmolekiils drei oder vier Elektronen bei
den Wasserstoffkernen auf.

Fiir einen quantitativen Vergleich der Zustinde
vk und wy wurde die Abb. 3 gezeichnet, die die
Elektronendichte lings einer Verbindungslinie Koh-
lenstoffkern — Wasserstoffkern zeigt. Dabei wurde
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Abb. 3. Punktierte Linie Verteilungsdichte eines der beiden
Is-Elektronen, die anderen Linien Summe der Verteilungs-
dichten der anderen acht Elektronen auf einer Verbindungs-
linie Kohlenstoffkern—Proton. Gestrichelt: Neonkonfigura-
tion 1N, strichpunktiert: Valenzzustand v, ausgezogen:
Uberlagerungszustand yK .

der Anteil der 1s-Elektronen des Kohlenstoffs fiir
sich gezeichnet und bei der Summe der Dichte der
anderen acht Elektronen die durch die Orthogonali-
sierung vorhandenen ls-Anteile in den Zustands-
funktionen vernachlassigt, weil ihre Mitberiicksich-
tigung das Bild unklarer gemacht hitte. Die Ab-
bildung zeigt, da} der zum etwas tieferen Eigenwert
fiihrende Zustand yx sich durch eine gleichméfigere
Elektronenverteilung dieser acht Elektronen vor dem
Valenzzustand auszeichnet.

Die Berechnung und die Diskussion auch des Uber-
lagerungszustands vk neben dem in seiner anschau-
lichen Bedeutung so klaren Valenzzustand kénnte in
Anbetracht der nur geringeren Energieverbesserung
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als iiberflissig erscheinen. Nach Abschnitt 3 sind
aber die Angaben fiir diesen Zustand leichter nach-
priifbar, und vor allem kann man die Berechnung
ohne allzu vielen Aufwand erweitern, nachdem ein-
mal die Werte der Matrixelemente des Abschnitts 4
vorliegen. Zum Beispiel konnten Zustandsfunktionen
vom Typ

!sosabcusosaziél
und andere mitberticksichtigt werden.

Ein Vergleich mit anderen Arbeiten iiber das
CH4-Molekiil ist nur schwer moglich wegen der sehr
verschiedenen Ansitze und Approximationsmetho-
den, die verwendet werden. Zum Beispiel verwenden
SaturNo und Parr ? eine Einzentrenentwicklung mit
fiinf SraTer-Determinanten, die Neonkonfiguration
selbst und die Neonkonfiguration, verandert durch
Verwendung eines d- oder eines f- oder eines ande-
ren - oder eines g-Elektrons, und erhalten — 39,804
DRy fiir die Gesamtenergie. Der Unterschied zu den
—40,043 DRy der vorliegenden Arbeit ist als plau-
sibel anzusehen, weil eine Einzentrenentwicklung
eine groflere Anzahl von Termen brauchen diirfte,
um die gleiche Genauigkeit zu erreichen wie ein An-
satz, der die Elektronen zum Teil in Zustanden bei
den Wasserstoftkernen beldf3t. Besvaivou und Roux !
erhalten mit einem Parameter k£ =1,625 fiir die 2s-
und 2p-Elektronen des Kohlenstoffs das bessere Re-
sultat — 40,15 DRy, verwenden aber grobere Nahe-
rungsmethoden fiir die 3- und 4-Zentrenintegrale,
so daB} ein Vergleich erst moglich wére, wenn die
vorliegende Arbeit mit der MuLLIKEN-Approximation
fiir diese Integrale oder ihrem einfachen Weglassen
wiederholt wiirde.

|spsabesysadb|,

3. Das Berechnungsverfahren

Die Energieberechnung ist natiirlich am langwie-
rigsten bei den Zustinden vyp und yy, weil die in
ihnen auftretenden Elektronenfunktionen A, A4 usw.
nicht zu den Funktionen aller Kohlenstoffelektronen
und zueinander orthogonal sind. Fiir yp liell sich
noch eine Tabelle der eingehenden Terme in ana-
lytischer Form aufstellen, die aber wegen ihrer be-
trichtlichen Lange hier nicht wiedergegeben werden
soll. Als Beispiel sei nur die Norm aufgeschrieben:
(ye,yp) =1-2p°+p*+4¢°-8pg*+20p°¢°

—16p3¢>+16 ¢*— 16 p ¢* + 64 p* ¢*

mit p=(4,B); q=(4,2).

2 A.F. Sarurno u. R. G. Parg, J. Chem. Phys. 33, 22 [1960].
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Diagonale Matrixelemente
} N I II [ IIm 4 IV
24 6 |
2Vso + 2Kay + Wi, s + £+‘R7 } ! 11 1 1
Va+ Ka+2Ws2, a2 — Wspa,sa ; 8 7 1 6 5 4
Vi+ Ki+2Ws 42+ Warir — Wsyd,s0d + Wad,ad ‘ 1 | 2 3 4
Wat,ar | 4 3 | 2 1
2 Waz,p* — Wab,ab o8 =12 9 | 6% 41, 3
2War, B — WaB,aB \ ; 3 | 5 6 6
2Wing — Wik b ; | %y, 1, .
2 Wadph — Wab,iB 1’ 3 | 4 3
Nichtdiagonale Matrixelemente
{ NET ‘ III ‘ ITIT | IIIIV | NITI | TIII ‘ II IV
13 k N - N | B = = | = i ‘

Vai + Kaa +2Ws3, ad + Watad — Wspa,sod | 2 V% | 2 V:E 2 V:E | 2 Vg i ;
2 WarpB — Wavah 6V2 | 5V3|4V3 |32 | |
2Witph — Wab,ib | V3| 2V3 |32 ‘ | )
2Waiph — WaBpi ! \ BRI Ve

Tab. 1. Faktoren fiir die Aufstellung der Energiematrix fiir die Zustdande ywN, %I, YWII, WIII, YIV -

Bei der Berechnung der Energie des Valenz-
zustands v erwies es sich als praktischer, jeweils
schon bei Teilschritten der Rechnung numerisch zu
arbeiten. Zum Beispiel ergibt sich die Norm (yvy, yv)
als ein Polynom achten Grades in (a4), (aB),
(AB), das, analytisch aufgeschrieben, 45 Summan-
den enthilt, und #hnliches gilt fiir die Faktoren,
mit denen die einzelnen Terme im Energiemittel
(v, H wy) zu multiplizieren sind.

Wesentlich einfacher ist die Berechnung der Ener-
gie fiir die Zustande wy und vyp bis yy wegen der
Orthogonalitait der eingehenden Einzelelektronen-
funktionen. Man kann ohne weiteres die obige
Tabelle fiir die Anteile in der Energiematrix aufstel-
len, in der fiir die Matrixelemente der potentiellen
Energie, der kinetischen Energie und der Elektronen-
wechselwirkung die tiblichen Bezeichnungen V, K, W
mit Indizes verwendet sind und R den Abstand
Kohlenwasserstoff — Wasserstoff, R’ den Abstand
zweier Wasserstoftkerne bedeutet.

Aus dieser Tabelle entsteht dann die Energie-
matrix, und aus ihr gewinnt man die Energiewerte
fiir wg und die Koeffizienten in (4) durch Berech-
nung des tiefsten Eigenwertes und des zugehorigen
Eigenvektors.

4. Tabelle der Matrixelemente

Fir die Skalarprodukte N der Einzelelektronen-
funktionen und die Matrixelemente der potentiellen
Energie V' (im Feld aller fiinf Kerne), der kineti-
schen Energie K und der Wechselwirkungsenergie W
ergaben sich die Werte in der folgenden Ubersicht.
Sie gelten fiir die unverdnderten Funktionen s, s, z,
Y, z, A, B, C, D von Abschnitt 1.
~ Die Werte fiir die verdnderten Funktionen s_, A,
A, A, usw. konnen aus den angegebenen Werten be-
rechnet oder mit einer Postkarte angefordert werden.

Die mit * gekennzeichneten Werte enthalten nu-
merische Integrationen, die teilweise mit ziemlich

N i I | I i 111 } Iv
| |
N — 38,81551 — 1,08233 | 009406 | ‘
I — 1,08233 — 3836738 — 121240 | 0,11519
I — 0,09406 — 121240 | —37.92286 | — 1.09923 0,09406
11 011519 | — 109923 3748198 | — 0,80512
v 1 0,09406 — 080512 | —37,0471
| |

Tab. 2. Die Energiematrix fiir die Funktionen yy und g bis y1v . Alle Werte in doppelten Rydberg.
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groBen Teilschritten, Vernachlissigungen kleinerer  wird also nicht die Richtigkeit jeder angegebenen
Anteile. Abschitzungen von Beitragen fiir groere r  Stelle behauptet, wohl aber, dal diese Zahlen ge-
durchgefiihrt wurden, so daB die Genauigkeit dieser nauer sind als nach der MuLLIKEN-Approximation
Werte geringer ist als die der anderen Werte. Es  berechnete.

N |sos ’ 021674 | W |22,22 0,62625 |W A%zy 0,01904 ‘EW szyA* | 0,01215
s0d 0,07496 22,2 0,55875 | A2,z A 0,18483 | sz, AB* | 0,02159
sA 0,57390 22, A2 0,41823 } A2,z B* 0,11425 | |
A 0,27228 | |A2,2C* | —0,06557 ||W |sAd,s4* g
fiB ’ 0,27983 ||W |42,42 0,625 A2,f4B | 0,12303 ‘ ;A,zB* 8,}2233

\ ; |42, B2 0,28925 A2, BC* | 0,08745 ‘w ls A, zy* 0,00525

—V |sos | 35,96811 ' ‘ sA,zA* | 0,09705
laa ! 6,66077 | W \sﬁ,sos 046544 |W 08,508 0,07829 }‘ ;sA,iB* 0,07635
zx 6,66077 | 82,804 0,17338 508,804 0,02783 sA4,2C* | —0,05404
AA | 464589 | 3,84 0,37064 | sos,84 | 0,07843 sA,AB* | 0,07440
808 3,57190 | 22 A 0,15279 | sos,zd | 0,03280 | sA,BC* | 0,06199
504 1,42218 | s2,4 B* 015323 sos, AB* | 0,03257 | |
A |
A ?ﬁggg C ses 016665 |7 fomsoz el }}W g/ 8:33332
AB 1,40702 || W |s2,804 0,05767 | isgf;s‘; | 002570 | wy,zA 0,00238

2 | ’ ’ | * |

K |sos 1008570 | a4 | 033160 szsd* | 000ges | THADT 000147
o5 042667 | sZAB | 012896 | jg:;j: 001047 | wa,z4* | 007608
zx 1,28 \ [E2= (== \W  |zA,xB* 0,05891
A4 0.5 | a%ss | 016665 | fomAB* | 000264 | wdwC* | 0,00081
808 —0,50692 | W 22,804 0,05767 ||w s A,304*| 0,01018 ‘ zA,yA* 0,05084
s0d 000119 | 2%sd | 020557 | sod.soB*| 000999 } «A,yB* |—0,02686
sA 0,11838 || a2, xzd* | 013952 804,82 0,00168 || zA,yD* |—0,01955
zA 0,14100 | atyd* | 012764 lsod.sA* | 002772 zA,AB* | 0,04464
AB 0,00993 2, A B* 0,13188 sod,sB* | 002661 | zA,AC* | 0,03429

? |x2, 4 C* 0,12749 lsod.zy* | 000015 || xA,BC* | 0,02806

W |s3e 3545 | R oo1233 | wA.CD* | 001977
83,82 0,79520 || 142,808 0,09880 sod.zB* | 001181 |
82,22 079520 | W |A%s0z 000696 | oA 2C* |—001065 |W |AB,AB | 003629
83, A2 0,45919 | \‘AZ,S()A 0,03582 || ‘soA’A B* 0’01145 AB,AC* | 0,03102

| [A2sB* | 003372 | A BC | 001107 AB,CD*| 0,02534

W |s2e? 058125 |  |A%sz 006633 | | ’ | |
52,2 058125 |  A%sA 030465 | W |sz,sx 012847 | |
82,42 041823 | |42,sB* | 0,20333 | sx,8 A% 0,02850 |

| l ;‘ }sx,xA* 0,06405 ” t




