NOTIZEN

Zusammenfassend konnen wir feststellen, daf} die
MeBwerte (Au/AT) fiir Gold wesentlich gréBer sind
als die fiir Aluminium, wie es auf Grund der hohe-
ren Ordnungszahl von Gold auch zu erwarten ist.
Eine quantitative Interpretation der MeBergebnisse
fiir Gold diirfte jedoch wesentlich schwieriger sein
als im Fall des Aluminiums; denn die dynamischen
Extinktionseffekte der verschiedenen Interferenzringe

konnen wahrscheinlich nicht durch die Zweistrahl-
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Kiirzlich berichteten wir iiber eine Berechnung
der Kraftkonstanten des Trithiocarbonat-Ions ! nach
der WiLsonschen F:G-Matrix-Methode. In diesem
Zusammenhang wurden die Bindungsverhaltnisse
diskutiert. Da die Vernachldssigung von Nicht-
diagonalelementen in der F-Matrix zu komplexen
Lésungen fithrte, mufite mit einem allgemeinen
Valenzkraftmodell (G.V.F.F.) gerechnet werden. Da
jedoch andererseits zur Berechnung der 4 Kraftkon-
stanten fr, frr, fra— fra und fa— faa nur 3 Frequen-
zen der ebenen Grundschwingungen zur Verfiigung
stehen (v,, v und »,), haben wir fra—fra nach
Pistorus 2 aus einer O.V.F.F.-Rechnung abge-
schatzt.

In dieser Arbeit sollen die Kraftkonstanten des
CS42~-Ions nach dem Quadratsummen-Minimum-
Verfahren ® berechnet werden. Bei diesem Verfah-
ren ist es nicht notwendig, fra — fra mit Hilfe einer
O.V.F.F.-Rechnung abzuschidtzen. Wir gehen zur
Berechnung der vollstindigen F-Matrix zur irredu-

ziblen Darstellung E” von der zugehorigen G-Matrix
aus (d=1,68 A als CS-Gleichgewichtsabstand ') :
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niherung beschrieben werden ¢, und die thermisch
diffuse Streuung ist so intensiv, daf} eine kinemati-
sche Beschreibung dieses Streuprozesses nicht mehr
ausreichend ist.
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Die diagonale Spektralmatrix mit den Eigenwerten
ist

1
L-— 0,4822 0 ) .
0 0,0603

Nach den Regeln von Gouseau* sind die Frequen-
zen noch hinreichend charakteristisch, und wir wah-
len deshalb die Entkopplungslosung als Ausgangs-
losung. Es ist:
- 3,088 0

Fnﬁh.:Fdiag.=Gdia}g. ‘L= ( 0 0,3633 ) .
Nach dem Quadratsummen-Minimum-Verfahren
wihlen wir aus der durch die Sakulargleichung ge-
gebenen Losungsmannigfaltigkeit F die zur Ent-
kopplungslésung F ... néchste Losung Fi,. aus.
Wir erhalten
F.. — (fr—frr 3,04

min. =

d U’ra—fra) ) == (
—0,44

- (fao—fad)
Aus der berechneten F-Matrix (E’) und der Siku-
largleichung fiir A,” erhdlt man dann folgende
Kraftkonstanten fiir die ebenen Schwingungen:

fr=3,72 mdyn/A;

frr= 0,68 mdyn/A;

fra— f'ra= 0,26 mdyn/A;
fa == faa = 0,39 mdyn/A.

—0,44
1,09 ) °

Diese Werte stimmen gut mit den frither nach Pisro-
rius berechneten iiberein .
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