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Für die in den ersten Zeilen von Abschnitt 1 genannten Zustände des CH4-Moleküls wird die 
Energie berechnet. Dabei werden für die Eigenfunktionen der Elektronen STATER-Funktionen benutzt 
mit Parametern, die sich aus Variationsansätzen für die Atome ergeben. Abb. 2 zeigt die Ergebnisse. 

1. Auswahl der berechneten Zustände 

Für folgende sieben Zustände des CH4-Moleküls 
ist die Energie berechnet worden: 

1. den vom ( l s ) 2 (2s)2 (2p) 2 = 3P-Zustand des 
Kohlenstoffs ausgehend aufgebauten Molekülzustand, 

2. den sogenannten Valenzzustand, bei dem die 
Hybridzustände des Kohlenstoffatoms und die Elek-
tronenzustände an den vier Wasserstoffatomen so be-
setzt sind, daß die Elektronen jedes zusammengehö-
rigen Paars solcher Zustände entgegengesetzten Spin 
haben, 

3. die Neonkonfiguration, 
4. — 7. Zustände, die aus der Neonkonfiguration 

dadurch hervorgehen, daß ein oder zwei oder drei 
oder vier Elektronenpaare mit entgegengesetztem 
Spin gebildet werden, von denen eins einen Hybrid-
zustand am Kohlenstoffatom und eins den Zustand 
am zugehörigen Wasserstoffatom besetzt. 

Um die in dieser Aufstellung vorkommenden Zu-
stände analytisch aufschreiben zu können, ist eine 
Vereinbarung über die verwendeten Bezeichnungen 
und die Art der benutzten Zustandsfunktionen not-
wendig. Abb. 1 zeigt, daß die Wasserstoffkerne in den 

z 

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

aß sitzen und in dieser Reihenfolge mit A, B, C, D 
bezeichnet werden sollen. (Eine Verwechslung die-
ses C mit C = Kohlenstoff ist nicht zu befürchten.) 
Mit denselben Buchstaben sollen die zugehörigen 
räumlichen Zustandsfunktionen gekennzeichnet wer-
den. Sie sollen unveränderte Wasserstoff-Funktionen 
sein, also 

(1) 
] / t i v j i 

Die Zustandsfunktionen am Kohlenstoff atom wur-
den als 

l s : SQ = j / M e - * « ' , 

2s: 5 = l / Z r e - i r , (2) \ 3 T T 

2p: x,y,z = "|/J?1 e~kr{x, y, z) 
\ 71 

gewählt. Dabei sind natürlich links s 0 , s, x, y, z 
Kurzbezeichnungen für die Funktionen und rechts 
r der Abstand vom Kohlenstoffatom, x, y, z kartesi-
sche Koordinaten mit dem C-Atom als Ursprung. 
Für k0 und k wurden die Werte 

k0 = 5,672 k = 1,6 « B - 1 

gewählt, die zwischen den günstigsten Werten für 
den (2s)2 (2p)2 3P- und den (2s) (2p)3 5S-Zustand 
des Kohlenstoffatoms liegen. Gebraucht werden wei-
terhin die folgenden aus den Funktionen unter (1) 
hervorgehenden neuen, wieder normierten Funktio-
nen 

s = s zu i 0 orthogonalisiert 
= 1,02435 s - 0 , 2 2 2 0 2 s0 , 

A = A zu s0 orthogonalisiert 
= 1,00282 A — 0,07517 50 , 

A = A zu s und s0 orthogonalisiert 
= 1,22346 A - 0,71590 5 + 0,06346 s 0 , 
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die Hybridfunktionen 
a = \(~s + x + y + z), 
b = l(s+x-y-z), 
c = \ (s-x + y-z), 
d = \{s-x-y+z), 

die zu s 0 , a, b, c, d und untereinander in symmetri-
scher Weise orthogonalisierten Funktionen A, B, C, D 

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

B,C,D = zyklische Veränderungen von A. 

Die Faktoren für s, A, Ä, A berechnen sich aus h0 

und k und wurden hier gleich numerisch angegeben. 
Es muß noch ein Operator Q benutzt werden, der 

Anwendung aller Symmetrietransformationen des 
Methanmoleküls und der Identität bedeutet (Drehun-
gen um die x, y, z-Achse um 180°, Drehungen um 
die Richtung nach A, B, C oder D um 120° und 
240°, die Identität, die Spiegelung an der Ebene 
durch das Kohlenstoffatom und die Wasserstoff-
atome A und B, diese Spiegelung und die vorher 
genannten Drehungen). Für die Hybridfunktionen 
a, b, c, d, die Wasserstoffatome A, B, C, D und die 
ebenso bezeichneten Zustandsfunktionen bedeutet ü 
einfach die Summe aller Permutationen von a, b, c, d 
und zugleich A, B, C, D. Verwendet man schließlich 
noch die Vereinbarung, daß eine ganze S L A T E R - D C -

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 gehören sollen, so lassen sich die am An-
fang dieses Abschnitts genannten Zustände in der 
folgenden Form schreiben, wobei die Zahlenfaktoren 
vor Q an sich willkürlich, aber in der gewählten 
Größe bequem sind. 

1. Der aus dem (2p)2 3P-Zustand des Kohlenstoff-
atoms hervorgehende Molekülzustand 

yj p = j ü [ | 50 s A x y • s0 s B C D | 

+ \s0sx AD-s0syCB\ 

+ I s0 s B C D-s0 s A X y |] , 

2. Der Valenzzustand 

VV = sV Q t I 5o a b c d • s0 A B C D | 
+ 4|s0 Ab c d -s0 a BCD | 

+ 6|s0 A B c d -s0 a b CD | 

+ 4 | 5 0 a B C D-s0 A b c d\ 

+ \s0 A B C D-s0 a b c d |] . 

Diese beiden Zustände tpp und i/>v können natürlich 
auch mit den unveränderten Funktionen A, B, C, D ge-
schrieben werden, ohne daß die Bedeutung der Zu-

standsfunktion dadurch geändert wird. Diese Schreib-
weise ist für die Rechnung unbequemer; sie ist jedoch 
günstiger für die anschauliche Ausdeutung der Funk-
tionen yjp und yv • Sie entstehen, wenn man die Was-
serstoffatome mit ihren Elektronen an ihre Plätze im 
Molekül bringt und dabei für die richtigen Spinkom-
binationen sorgt. 

3. Die Neonkonfiguration mit zehn Elektronen beim 
Kohlenstoffatom 

VN = \ Sq ab cd-s0 ab cd\. 

4. — 7. Solche durch Verschieben von ein, zwei, drei 
oder vier Elektronen an die Wasserstoffkerne entstehen-
den Zustände, in denen Spinabsättigung für das Elek-
tronenpaar im Hybrid und beim Wasserstoff vorhanden 
ist. Wie bei i/>v müssen also die Paare a, A; b, B; c, C; 
d, D durch den Punkt getrennt sein, wenn sie auftreten. 

Q[ \sü a b c d - s0 Abc d \ 

+ \ Sq A b c d • Sq a b c d \\ , 

50 a b c d • s0 a b C D | 

+ 2 | s 0 a b C d - s0 a b c D\ 

+ | j , a 6 C D's0 a 6 c (i |] , 

Q[ j s0 a b c d • s0 a B C D | 

+ 3|s0 a b c D-s0 a B C d j 

+ 3 | s 0 a bCD-s0 a Bed | 

+ \ s0 a B C D • s0 a b c d \] , 

ü[ \s0 a b c d -s0 Ä B C D\ 

+ 4 | s0 / b c d -50 a B C D | 

+ 6|s0 A B c d -s0 a b C D\ 

+ 4 | s0 a B C D-s0 Ä b c d | 

+ \s0ABCD-s0abcd\\. 

Bei allen diesen Funktionen kann man sich durch 
Anwendung der Spinoperatoren 5P oder Sq = Sx + i Sy 

davon überzeugen, daß der Gesamtspin sich zu Null 
ergibt. Der zuletzt aufgeschriebene Zustand xjJ\y ist 
nicht etwa identisch mit dem Valenzzustand yjy; denn 
in ip\\ sollen die voll orthogonalisierten Funktionen 
A, B, C, D verwendet werden. Würde man in ipw 
die Ausdrücke (3) eintragen, so würden außer einem 
Anteil auch Zustandsfunktionen auftreten, in 
denen ein oder mehrere Paare Hybrid + Wasserstoff-
Funktion zum gleichen Spin gehören und eine oder 
mehrere Wasserstoff-Funktionen doppelt und dabei 
natürlich mit verschiedenem Spin auftreten. 

yi= 12^2 

VII = 8 ]/6 

VIII = 
24 j/2 

Viv= 96 



2. Ergebnisse 

Die Resultate der Energieberechnung für die sie-
ben Zustände sind in Abb. 2 bei den mit VP» VV, 

5 Vi ? Vn ) Will ? Wiv bezeichneten Querstrichen 
eingetragen. Zum Vergleich wurden zwei Energie-
werte für dissoziierte Zustände, also für vier weit 
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Abb. 2. In der linken und mittleren Spalte theoretisch berech-
nete Energie von 8 Molekül- und 2 dissoziierten Zuständen. 
yp=von C3P aus aufgebauter Zustand, tpy=Valenzzustand, 
VN bis ipiv vgl. Abschnitt 1, ipK=Überlagerung von xps 
bis ip\\ . Balken 11,5 eV=theoretisch berechnete Bindungs-
energie. Rechte Spalte experimentell bestimmte Werte. Ge-
strichelte Querlinie um Energie der Nullpunktsschwingung 
tiefer als (CH4)exp • Balken 16,2 eV wäre die Bindungsener-

gie, wenn es die Nullpunktsschwingung nicht gäbe. 

entfernte Wasserstoffatome und das Kohlenstoff-
atom entweder im Grundzustand (2s ) 2 3 P oder im 
sogenanten Valenzzustand (dem aus Vv bei Entfer-
nung der Wasserstoffatome entstehenden Zustand) 
eingetragen und mit C3P + 4 H bzw. Cy + 4 H ge-
kennzeichnet. Die dritte Spalte zeigt zum Vergleich 
mit dem Experiment die Energie des Moleküls und 
des dissoziierten Zustands (2p ) 2 3 P von C + 4 H 
nach den Angaben im L A N D O L T - B Ö R N S T E I N (6. Aufl.). 
Die dort entnommene Bindungsenergie ist 347,5 
kcal/Mol. Die gestrichelte Querlinie ist um die Kern-

schwingungsenergie von 0,043 DRy gegen die CH4-
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, erklärt der Energiewert 
für den Zustand VP die Bildung des Moleküls nicht, 
dagegen ergibt sich Bindung mit einer Bindungs-
energie von 0,402 DRy = 10,9 eV für den Zustand 
V v , also für den seit langem als grundlegend für 
die Molekülbildung angesehenen Zustand mit Hy-
bridfunktionen am Kohlenstoff und Spinabsättigung 
für die Elektronen in der Hybrid- und zugehörigen 
Wasserstoff-Funktion. 

In einer weiteren Rechnung wurde die günstigste 
Linearkombination VK der Zustände VN und Vi bis 
Viv gesucht. Sie ergab sich zu 

VK = 0,5600 vn + 0,6742 v i + 0,4485 v n 

+ 0,1723 v m + 0,0312 v iv (4) 

und ihre Energie zu dem in Abb. 2 bei Vk ^gege -
benen Wert. Dieser ist etwas tiefer als der Energie-
wert für den Zustand Vv • Die beiden Balken in 
Abb. 2 vergleichen die für diesen Uberlagerungs-
zustand berechnete und die gemessene Bindungs-
energie, 11,5 statt 16,2 eV. 

Die Ergebnisse für VV u n d VK sind verblüffend 
gut, z. B. wesentlich besser als die Resultate, die man 
bei einer Berechnung des FH-Moleküls mit den ein-
fachen Funktionen der Art (1) und (2) erhält. Der 
Grund dürfte die geschlossene Form des Moleküls 
oder, anders ausgedrückt, seine der vollen Dreh-
invarianz nicht allzu fern stehende Symmetrie sein. 
Es ist hier allerdings zu bemerken, daß die experi-
mentelle Bestimmung der Bindungsenergie des CH4-
Moleküls noch Unsicherheiten enthält. In der Litera-
tur werden auch höhere Werte als die im L A N D O L T -

B Ö R N S T E I N angegeben, z. B . für die Gesamtenergie 
bis —40,71 DRy 1 statt der in Abb. 2 eingetragenen 
- 4 0 , 4 5 5 DRy. 

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

[ 
1 S. BESNAINOU U. M. Roux, J. Chim. Phys. 56, 250 [1959]. 



findet man die reine Neonkonfiguration und einen 
Zustand mit zwei Elektronen an Wasserstoff kernen. 
Viel seltener halten sich während der Lebenszeit 
eines Methanmoleküls drei oder vier Elektronen bei 
den Wasserstoffkernen auf. 

Für einen quantitativen Vergleich der Zustände 
VK und VV wurde die Abb. 3 gezeichnet, die die 
Elektronendichte längs einer Verbindungslinie Koh-
lenstoffkern — Wasserstoffkern zeigt. Dabei wurde 
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Abb. 3. Punktierte Linie Verteilungsdichte eines der beiden 
ls-Elektronen, die anderen Linien Summe der Verteilungs-
dichten der anderen acht Elektronen auf einer Verbindungs-
linie Kohlenstoff kern—Proton. Gestrichelt: Neonkonfigura-
tion VN > strichpunktiert: Valenzzustand VV » ausgezogen: 

Überlagerungszustand VK . 

der Anteil der ls-Elektronen des Kohlenstoffs für 
sich gezeichnet und bei der Summe der Dichte der 
anderen acht Elektronen die durch die Orthogonali-
sierung vorhandenen ls-An teile in den Zustands-
funktionen vernachlässigt, weil ihre Mitberücksich-
tigung das Bild unklarer gemacht hätte. Die Ab-
bildung zeigt, daß der zum etwas tieferen Eigenwert 
führende Zustand Vk sich durch eine gleichmäßigere 
Elektronenverteilung dieser acht Elektronen vor dem 
Valenzzustand auszeichnet. 

Die Berechnung und die Diskussion audi des Über-
lagerungszustands VK neben dem in seiner anschau-
lichen Bedeutung so klaren Valenzzustand könnte in 
Anbetracht der nur geringeren Energieverbesserung 

als überflüssig erscheinen. Nach Abschnitt 3 sind 
aber die Angaben für diesen Zustand leichter nach-
prüfbar, 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 könnten Zustandsfunktionen 
vom Typ 

s0 s a b c s0 s a A b \, \s0sabcs0saAB\ 

und andere mitberücksichtigt werden. 
Ein Vergleich mit anderen Arbeiten über das 

CH4-Molekül ist nur schwer möglich wegen der sehr 
verschiedenen Ansätze und Approximationsmetho-
den, die verwendet werden. Zum Beispiel verwenden 
S A T U R N O und P A R R 2 eine Einzentrenentwicklung mit 
fünf SLATER-Determinanten, die Neonkonfiguration 
selbst und die Neonkonfiguration, verändert durch 
Verwendung eines d- oder eines f- oder eines ande-
ren f- oder eines g-Elektrons, und erhalten — 39,804 
DRy für die Gesamtenergie. Der Unterschied zu den 
— 40,043 DRy der vorliegenden Arbeit ist als plau-
sibel anzusehen, weil eine Einzentrenentwicklung 
eine größere Anzahl von Termen brauchen dürfte, 
um die gleiche Genauigkeit zu erreichen wie ein An-
satz, der die Elektronen zum Teil in Zuständen bei 
den Wasserstoffkernen beläßt. B E S N A I N O U und Roux 1 

erhalten mit einem Parameter k = 1,625 für die 2s-
und 2p-Elektronen des Kohlenstoffs das bessere Re-
sultat — 40,15 DRy, verwenden aber gröbere Nähe-
rungsmethoden für die 3- und 4-Zentrenintegrale, 
so daß ein Vergleich erst möglich wäre, wenn die 
vorliegende Arbeit mit der MULLIKEN-Approximation 
für diese Integrale oder ihrem einfachen Weglassen 
wiederholt würde. 

3. Das Berechnungsverfahren 

Die Energieberechnung ist natürlich am langwie-
rigsten bei den Zuständen VP u n ( l W i weil die in 
ihnen auftretenden Elektronenfunktionen A, A usw. 
nicht zu den Funktionen aller Kohlenstoffelektronen 
und zueinander orthogonal sind. Für VP ließ sieh 
noch eine Tabelle der eingehenden Terme in ana-
lytischer Form aufstellen, die aber wegen ihrer be-
trächtlichen Länge hier nicht wiedergegeben werden 
soll. Als Beispiel sei nur die Norm aufgeschrieben: 
(VP, VP) = L - 2 p 2 + p4 + 4 g 2 - 8 p ? 2 + 20p 2 q2 

- 16 p3 q2 + 16 q* - 16 p qA + 64 p2 q2 

mit p=(A,B); q=(A, x) . 

2 A. F. SATURNO U. R. G. P A R R , J. Chem. Phys. 33, 22 [I960]. 



Diagonale Matrixelemente 
1 N 1 I II III IV 

24- fi 
2 Vs0 + 2 KSo + Wsl sl + i 1 1 1 1 

Va + Ka + 2 Wsl «2 - Ws0a,s0a 8 7 6 5 4 
Vi + KÄ+2 Wsl ,1* + Wa\l* - WS0Ä,s0Ä + WaÄ.al 1 2 3 4 
Wa>,a> 4 3 2 1 
2 Wa\b» — Wab,ab 12 9 6V2 41/2 3 
2 Waz,B4 — WaB,aB 3 5 6 6 
2 WÄi,Bt — WÄB,AB y2 1 y2 3 
2 Wal,bB — Wab,ÄB 3 4 3 

Nichtdiagonale Matrixelemente 
N I I II 11 i n III IV N II 1 III II IV 

Val + Kai + 2 If"s5, al + Wa*,aÄ — Ws0a,s0Ä 2 ]/2 2 2 ^3 2 y~2 
2 Wa\bB — Wab,aB 6 J/2 5 yi 4 1/3 3 1/2 
2 Wl*,bB — WaB,ÄB ys 2 }/3 3 l/2 
2 WaÄ.bB — WaB,bÄ 3 

Tab. 1. Faktoren für die Aufstellung der Energiematrix für die Zustände VN, y>i, VII, VIII, VIV. 

Bei der Berechnung der Energie des Valenz-
zustands Vy erwies es sich als praktischer, jeweils 
schon bei Teilschritten der Rechnung numerisch zu 
arbeiten. Zum Beispiel ergibt sich die Norm (vv? Vv) 
als ein Polynom achten Grades in (a A), (aB), 
( A B ) , das, analytisch aufgeschrieben, 45 Summan-
den enthält, und ähnliches gilt für die Faktoren, 
mit denen die einzelnen Terme im Energiemittel 
( VY, ff Vv) z u multiplizieren sind. 

Wesentlich einfacher ist die Berechnung der Ener-
gie für die Zustände VN u n d Vi bis Viv wegen der 
Orthogonalität der eingehenden Einzelelektronen-
funktionen. Man kann ohne weiteres die obige 
Tabelle für die Anteile in der Energiematrix aufstel-
len, in der für die Matrixelemente der potentiellen 
Energie, der kinetischen Energie und der Elektronen-
wechselwirkung die üblichen Bezeichnungen V, K, W 
mit Indizes verwendet sind und R den Abstand 
Kohlenwasserstoff — Wasserstoff, R' den Abstand 
zweier Wasserstoffkerne bedeutet. 

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

4. Tabelle der Matrixelemente 

Für die Skalarprodukte N der Einzelelektronen-
funktionen und die Matrixelemente der potentiellen 
Energie V (im Feld aller fünf Kerne), der kineti-
schen Energie K und der Wechselwirkungsenergie W 
ergaben sich die Werte in der folgenden Übersicht. 
Sie gelten für die unveränderten Funktionen s0, s, x, 
y, z, A, B, C, D von Abschnitt 1. 

Die Werte für die veränderten Funktionen s, A, 
A, A, usw. können 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 II III IV 

N - 38,81551 - 1,08233 0,09406 
I - 1,08233 - 38,36738 — 1,21240 0,11519 
II - 0,09406 - 1,21240 — 37,92286 — 1,09923 0,09406 
III 

- 0,09406 
0,11519 - 1,09923 - 37,48198 - 0,80512 

IV 0,09406 - 0,80512 - 37,04471 

Tab. 2. Die Energiematrix für die Funktionen und xp\ bis VIV • Alle Werte in doppelten Rydberg. 



g r o ß e n Tei lschritten, V e r n a c h l ä s s i g u n g e n k le inerer 
Ante i l e . A b s c h ä t z u n g e n v o n Be i t rägen f ü r g r ö ß e r e r 
d u r c h g e f ü h r t w u r d e n , so d a ß d ie G e n a u i g k e i t d ieser 
W e r t e g e r i n g e r ist als d i e der a n d e r e n W e r t e . Es 

w i r d a lso nicht d i e Richt igkeit j e d e r a n g e g e b e n e n 
Stel le behauptet , w o h l aber , d a ß d iese Z a h l e n ge-
n a u e r s ind als nach der MuLLiKEN-Approx imat ion 
berechnete . 

N SoS 0 , 2 1 6 7 4 W x2,x2 0 , 6 2 6 2 5 W 
So A 0 , 0 7 4 9 6 x2,y2 0 , 5 5 8 7 5 
sA 0 , 5 7 3 9 0 x2,A2 0 , 4 1 8 2 3 
xA 0 , 2 7 2 2 8 
AB 0 , 2 7 9 8 3 W A2,A2 

A2,B2 
0 , 6 2 5 
0 , 2 8 9 2 5 

-V SqSq 3 5 , 9 6 8 1 1 
W SS 6 , 6 6 0 7 7 W « 0 ^ 0 « 0 , 4 6 5 4 4 W 

XX 6 , 6 6 0 7 7 •SO, SO A 0 , 1 7 3 3 8 
AA 4 , 6 4 5 8 9 SQ,SA 0 , 3 7 0 6 4 
SoS 3 , 5 7 1 9 0 s%,xA 0 , 1 5 2 7 9 
So a 1 , 4 2 2 1 8 sl,AB* 0 , 1 5 3 2 3 
sA 3 , 2 9 4 1 7 W xA 1 , 4 3 9 8 2 S2,S0S 

S2,SQA 
s2,sA 

0 , 1 6 6 6 5 
W 

AB 1 , 4 0 7 0 2 W 
S2,S0S 

S2,SQA 
s2,sA 

0 , 0 5 7 6 7 
0 . 2 9 5 5 7 

K SqSo 1 6 , 0 8 5 7 9 s2,xA 0 , 1 3 1 6 0 
SS 0 , 4 2 6 6 7 s2,AB 0 , 1 2 8 9 6 
XX 1 , 2 8 
AA 0 , 5 X2,SqS 

x2,soA 
0 , 1 6 6 6 5 

SqS - 0 , 5 0 6 9 2 W 
X2,SqS 

x2,soA 0 , 0 5 7 6 7 W 
So A 
sA 

0 , 0 0 1 1 9 
0 , 1 1 8 3 8 

x2,sA 
x2,xA* 

0 , 2 9 5 5 7 
0 , 1 3 9 5 2 

W 

xA 0 , 1 4 1 0 0 x2,yA* 0 , 1 2 7 6 4 
AB 0 , 0 0 9 9 3 x2,AB* 0 , 1 3 1 8 8 

x2,AC* 0 , 1 2 7 4 9 
W , 2 „2 3 , 5 4 5 

0 , 1 2 7 4 9 

0 , 7 9 5 2 0 A2,s0s 0 , 0 9 8 8 0 
0 , 7 9 5 2 0 W A2,sqx 0 , 0 0 6 9 6 

s%A2 0 , 4 5 9 1 9 A2,s0A 0 , 0 3 5 8 2 s%A2 

A2,s0B* 0 , 0 3 3 7 2 
W s2,s2 0 , 5 8 1 2 5 A2,sx 0 , 0 6 6 3 3 

s2,x2 

s2,A2 

0 , 5 8 1 2 5 A2,sA 0 , 3 0 4 6 5 W s2,x2 

s2,A2 0 , 4 1 8 2 3 A2,sB* 0 , 2 0 3 3 3 

A2,xy 0 , 0 1 9 0 4 
A2,xA 0 , 1 8 4 8 3 
A2,xB* 0 , 1 1 4 2 5 
A2,xC* - 0 , 0 6 5 5 7 
A2,AB 0 , 1 2 3 0 3 
A2,BC* 0 , 0 8 7 4 5 

s0s,s0s 0 , 0 7 8 2 9 
s0s,s0A 0 , 0 2 7 8 3 
sos,sA 0 , 0 7 8 4 3 
sos,xA 0 , 0 3 2 8 0 
sos,AB* 0 , 0 3 2 5 7 

SoX, SoX 0 , 0 1 6 6 1 
s0x,soA* 0 , 0 0 0 8 5 
SoX,SX 0 , 0 2 5 7 0 
sqx,sA* 0 , 0 0 6 6 6 
sox,xA* 0 , 0 1 0 4 7 
s0x,yA* 0 , 0 0 1 4 5 
sox, AB* 0 , 0 0 2 6 4 

s0A,s0A* 0 , 0 1 0 1 8 
s0A,s0B* 0 , 0 0 9 9 9 
soA,sx 0 , 0 0 1 6 8 
soA,sA* 0 , 0 2 7 7 2 
s0A,sB* 0 , 0 2 6 6 1 
s0A,xy* 0 , 0 0 0 1 5 
soA, xA* 0 , 0 1 2 3 3 

so A,xB* 0 , 0 1 1 8 1 
soA,xC* - 0 , 0 1 0 6 5 
soA, AB* 0 , 0 1 1 4 5 
sqA,BC 0 , 0 1 1 0 7 

sx,sx 0 , 1 2 8 4 7 
sx,sA* 0 , 0 2 8 5 0 
sx,xA* 0 , 0 6 4 0 5 

W sx,yA* 0 , 0 1 2 1 5 
sx,AB* 0 , 0 2 1 5 9 

W sA,sA* 0 , 1 8 0 0 0 
sA,sB* 0 , 1 4 5 3 8 
sA,xy* 0 , 0 0 5 2 5 
sA,xA* 0 , 0 9 7 0 5 
sA,xB* 0 , 0 7 6 3 5 
sA,xC* - 0 , 0 5 4 0 4 
sA,AB* 0 , 0 7 4 4 0 
sA,BC* 0 , 0 6 1 9 9 

xy,xy 0 , 0 3 3 7 5 
W xy,xA* 0 , 0 0 8 7 4 

xy,zA 0 , 0 0 2 3 8 
xy,AD* 0 , 0 0 1 4 7 

xA,xA* 0 , 0 7 6 9 8 
W xA,xB* 0 , 0 5 8 9 1 

xA,xC* 0 , 0 0 0 8 1 
xA,yA* 0 , 0 5 0 8 4 
xA,yB* - 0 , 0 2 6 8 6 
xA,yD* - 0 , 0 1 9 5 5 
xA,AB* 0 . 0 4 4 6 4 
xA,AC* 0 , 0 3 4 2 9 
xA,BC* 0 , 0 2 8 0 6 
xA,CD* 0 , 0 1 9 7 7 

W AB,AB 0 , 0 3 6 2 9 
AB,AC* 0 , 0 3 1 0 2 
AB,CD* 0 , 0 2 5 3 4 


