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Double-zeta functions?! are very useful because of
their relative simplicity connected with good accuracy
as compared with the Hartree-Fock functions 2. These
two advantages make them an obvious choice even for
semiempirical type of calculations. To test the double-
zeta function we have calculated one- and two-center
integrals as the most critical quantities required by
semiempirical theories e.g. the Pariser-Parr-Pople
theory.

The one-center integral (pp/pp) using double-zeta
function® (2p) for the C atom was evaluated with the
standard technique. The value obtained (pp/pp)=
15.74 €V is in good agreement with the Hartree-Fock
value 15.25 eV found by Bagus (quoted in ref. %). With
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In einer frilheren Arbeit! wurde die indirekte
Kernspinkopplung in den Tetramethylverbindungen
X (CHj),4 der IV. Hauptgruppe untersucht, und dabei
insbesondere durch Anwendung der hetero- und homo-
nuklearen Doppelresonanztechnik die Vorzeichen der
Kopplungskonstanten !Jcx , 2/xu, 3/cE und in einem
Fall 4/un relativ zu der als positiv bekannten 2 Xopp-
lungskonstanten !Jcp bestimmt. In dieser Notiz sollen
die Ergebnisse unserer Untersuchungen der Kopplungs-
konstanten von Cadmiumdimethyl ebenfalls mit der
Doppelresonanztechnik jedoch mit einem apparativ ver-
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the Slater type function a much higher value is ob-
tained 4: 16.93 eV. All these values are much higher
than the empirical one ~ 11 eV.

It is expected that the value of the two-center inte-
gral with Slater function is inappropriate at large dis-
tances. On the contrary the value calculated with atom-
ic Hartree-Fock function or a near Hartree-Fock one is
close to the unknown real value.

We have calculated the two-center integral for C
atoms at a distance of 3.25 A which is the largest
distance tabulated by Roornaax ¢ using the Slater func-
tion. The integral was evaluated using the Gaussian
transform method 7 and the result is

(pp/pp) =1.07 eV

as compared with 4.42 eV obtained with the Slater
function.

The difference is extremely large and presents a
strong support for the two-center integrals with double-
zeta functions as appropriate for calculations in semi-
empirical methods.

The numerical calculations we made on the computer
Zuse-23 of the University of Ljubljana.
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besserten Spektrometersystem mitgeteilt werden.

Cadmium besitzt zwei Isotope 1'Cd und '*3Cd mit
dem Spin 1/2, negativen Werten y des gyromagneti-
schen Verhiltnisses und den natiirlichen Héufigkeiten
von 12,86% und 12,34%. Aus den Protonenresonanz-
spektren von Cd(CHg), wurden von Krose3 die Ab-
solutwerte von 1Jog und 2/cqg bestimmt.

Da durch chemischen Austausch der Methylgruppen *
die Protonenresonanz-Signale bei reiner Substanz und
Zimmertemperatur verbreitert sind, wurde zur Messung
von 2Jcan , 3Jcn und 4Jgg auf 8% in 13C angereichertes
Cadmiumdimethyl in einer Konzentration von 20 Vol.-
Proz. und 40 Vol.-Proz. in Dichlormethan bei —30 °C
verwendet. Die Bestimmung der relativ groflen Kon-
stanten 1Jcqc erfolgte an einer Probe mit zu 8% an
13C angereichertem Cadmiumdimethyl in 50 Vol.-Proz.
Benzol bei Zimmertemperatur. Fiir die Untersuchun-
gen wurde das Varian DA-60 Kernresonanzspektro-
meter mit Feld-Frequenz-Stabilisierung und der Ge-
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