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Der Compton-Effekt an relativistischen Elektronen

Eseruarp Have

Lehrstuhl fiir Theoretische Astrophysik der Universitdt Tiibingen

(Z. Naturforsch. 23 a, 1295—1301 [1968] ; eingegangen am 1. Juni 1968)

Fiir den Compton-Effekt an bewegten Elektronen wird der differentielle Wirkungsquerschnitt
do/dk, (k, = Energie der gestreuten Photonen) als Funktion des Winkels ®; zwischen dem ein-
fallenden Photon und Elektron berechnet. Mit Hilfe einer daraus gewonnenen Naherungsformel fiir
hohe Elektronenanfangsenergien & und Photonenenergien k; < ¢, wird der mittlere effektive Wir-
kungsquerschnitt @ (g, , k; , k,) bei isotroper Photonenverteilung abgeleitet. Man erhilt eine Ver-
allgemeinerung der Formel von Ginzurc und Sirovarskis. Der Wirkungsquerschnitt ist fiir ver-
schiedene Elektronenenergien, die auch in der Astrophysik von Bedeutung sind, graphisch dar-

gestellt.

1. Einleitung

Mit Hilfe des Compton-Effekts an relativistischen
Elektronen konnen aus sichtbarem Licht oder ande-
ren niederenergetischen Photonen p-Strahlen er-
zeugt werden, deren Energie von derselben Groflen-
ordnung wie die der Elektronen ist. Wahrend sich
Aruryunian und Tumanian ! auf den Fall beschrankt
haben, daf} die primdren Elektronen und Photonen
in entgegengesetzter Richtung fliegen, wird im fol-
genden das y-Spektrum fiir beliebige Winkel zwi-
schen den Impulsrichtungen der einfallenden Elek-
tronen und Quanten berechnet. Aulerdem wird der
mittlere effektive Wirkungsquerschnitt fiir isotrope
Photonenverteilung angegeben. Die Ergebnisse kon-
nen vor allem fiir astrophysikalische Untersuchun-
gen von Bedeutung sein.

2. Die Kinematik des Prozesses

Aus der Erhaltung des Viererimpulses erhalt man
fiir die Energie des gestreuten Photons:

bk & —py cos O,
27 Mg —picos Oy+k (1—cos O)

(1)

Dabei sind & und p; Energie bzw. Impuls des ein-
fallenden Elektrons, k&, die Energie des einfallenden
Photons, ®; und @, die Winkel zwischen der Be-
wegungsrichtung des primaren Elektrons und der
Flugrichtung des einfallenden bzw. gestreuten Pho-
tons, sowie © der Ablenkungswinkel des Photons
(Abb. 1). Die Energien werden in Einheiten der
Elektronenruheenergie m ¢, die Impulse in Einhei-
ten von m c ausgedriickt.

1 F. R. Arurvuniax u. V. A. Tumanian, Phys. Letters 4, 176
[1963].

Abb. 1. Bezeichnung der Impulse und Winkel beim Compton-
Effekt.

Fithrt man den Azimutwinkel ¢ zwischen den von
den Vektoren p; und Kk; bzw. p; und k, aufge-

spannten Ebenen ein, so hat cos @ die Form
cos O =cos O, cos O, +sin O, sin O, cos @.

(2)

Die Photonenenergie k, nimmt bei festem Winkel ©,
ihre Extremalwerte fiir

- Y . L S
sin 2extr. — — [P12+k12+2 Dy kl cos @1]1/2 1)
_ 4+ Pitkes®,
Cos 82 extr. = — [p12+k,2+2 Dy k, cos @l]n/:
und =0 an.
Der grofite bzw. kleinste Wert von k, ist
k_l (62—p; cos 6,)
kZmnx(@l) = etk — [p12+k12+2 Py Ky cos @1]% (3)
bzw.
ky(g,— 6
ke in (0) = LB 00 O (4)

571:"7]*14’ [b12+k12+2 py ky cos ©,]'2

Ihr absolutes Maximum erreicht die Photonenener-
gie k, fir k; <4 (p;+1—¢), wenn das primire
Elektron und Photon in entgegengesetzter Richtung
fliegen (©;=x1) und das Lichtquant um 180° ge-
streut wird (6, =0). Aus (3) folgt dafiir

Ky (814p1)

&—pt+2k
Ist &> 1, so gilt

k2max= klé (P1+1—51)- (Sa)

deky

k2maxz81 1+4- & kl H

k<i. (5b)
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Diese Energie ist ungefiahr gleich 4%k, fir
46 k; <1 und nihert sich fir 4ek >1 der
Elektronenanfangsenergie & .

Im Fall k; =4 (p;+1—¢;) ist der Winkel maxi-
maler Energie k, gegeben durch
(8,—1) * (k,—1)

cos O = - ke

’

und es ist
kamax=¢1+ki—15 ks =4 (py+1—¢). (6)

Das absolute Minimum von k, erhélt man aus (4)
fir ©,=0:

T .
ke min = kl &+pi+2 Ky
ks min ist fiir & > 1 praktisch gleich Null.

Wihlt man den Azimutwinkel @ =7/2, so ist bei
vorgegebenem @, fiir p; +k, cos ©; = 0 der grofite

bzw. kleinste Wert von £,

<k. (7)

LG Cﬁ@_x)

k2 max (@1) == ;l_pl—i-kl(l—cos @1‘) (8)
bzw.
’ _ ky(ey—pycos Oy
ko min’ (@) = &1+py+ky (1+cos Oy) ° @)

Fiir p; > k, ist in sehr guter Niherung
ke mgxl(@l) ~ks max 6y,

min min

d. h. die Photonenenergie k, ist praktisch unabhén-
gig von @.

An den Stellen ©; =0 und O, =7 ist ks oy (0)
bzw. ko min’ (©,) sogar genau gleich ko pax (6©1) bzw.
k2 min (@1) .

3. Wirkungsquerschnitte

Der differentielle Wirkungsquerschnitt fiir den
Compton-Effekt an bewegten Elektronen ist?2

x4 xy xy z4 Zy zy Zy
‘ky,2dQ,. (10)
ry ist der klassische Elektronenradius,
dQ, =sin O, dO,dp = —d(cos O,) dp (11)

der infinitesimale Raumwinkel in Richtung des ge-

a2
do. 4, ok ([2 (2 _ B _ 2pk
’dk2_4’0 Py j{q(z‘ +2+61k2>32+c2 2
0
fiir B2—A422>0.

B 2p ks AB—CY) 1

_+_~—L_ - [ e

E. HAUG

streuten Lichtquants und
(12)
(13)

Das Energiespektrum der gestreuten Photonen er-

rechnet sich nach der Gleichung
2a

2y =2ky(e;—pycos O),
2y =2 ky(& — pycos O,).

do _ ( do  d(cos Oy)
dky [ d(cos Oy dp  dk, 97 (14)
0
Aus (1) und (2) folgt
Csin ®y=A4—Bcos O, (15)
mit A= (81+k1) k2_‘%xla (16)
B =ky(py + ky cos 6y) (17)
und C =k kysin O cos ¢. (18)
Daraus ergibt sich
ABFC[B+C2— A2
cos @y = [B2+C2 1= (19 a)
_ A C+B[B+C— A2)s
und sin @y = = B L CE , (19b)

wobei B24(C?— 4% > 0 vorausgesetzt ist. In den
Gln. (19) kann man ohne Einschrankung der Allge-

meinheit das obere Vorzeichen wihlen; dann ist fiir

B2—A422>0:

sin@, 20 (05 0, 7).
Durch Differentiation von cos @, nach ks, erhilt man
d(cos @) _ = { ___4C
ik 2k@tey BT [B2—|—C2—A2]‘/=}' (20)

Nun werden die Gln. (10) und (20) in (14) ein-

gesetzt:
2n

do k z z 1 1
LT B T E_TO 3
dk, . 31 j'{xz+ Z +4(11 x2>
0
1

1 2 1 AC
e (71 - zg) boratB+ T§?+*C?—A2]"/=}d‘p :
fiir B®— A% > 0.

(21)

Z, hat die Gestalt
m=2kyfes+ 50 (CB*+C— 42— A B)}.
(13 a)

Setzt man dies in (21) ein, so gilt aus Symmetrie-
grinden (C~ cos @)

. (i +2— 1717) ?17?:1’1;:__2
(B2+-C?)2 ky \ 24 2 (¢, B—py A)%+C

B[(¢y B—py A)*—C*] +2 ¢ C*(¢5y B—p, Al} do

k[ (ey B—p, A)*+C?]2 (22)

2 A.J. Acuieser u. W. B. Berestezki, Quantenelektrodynamik, Leipzig 1962. § 28, Gln. 28.15 und 28.16".
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Fihrt man die Abkiirzung

D =k, kysin O, (23)
ein, so daf C=Dcos¢p (18 a)
gilt, ergibt die Integration in Gl. (22)
B g gt Lin o VB Bedon i
dk, 0 2 \z? [B24D2)V: z, (B*+D?)*:
~ %o +2- e T S T 28
Die Bedingung B%?— 4% = 0 bedeutet fiir p;+kycos @, =0

’ _ ki(—pycos O) ,
k2 min (81) "~ & +p+k (14cos O) S ke = Frmax (@1) (24 a)

ki (& —py cos ©y)

T a—pitki(1—cos ) ©
Das Photonenspektrum fiir

k:?min(@l) é kz é k2max(@1)

erhilt man, wenn in Gl. (22) als obere Integrationsgrenze nicht 7/2, sondern ¢, eingesetzt wird,
wobei ¢, durch

0 fir B2—-42>0
= 2_pe |k g <
Cos (Po [403734J fur 0 é A2 _ 32 é D2 ’ 0 = (pO — %7! (25)
definiert ist. Dann gilt
do ko f 2 _Btgg \[2 B Bopd a0
dk, =4r, 2 {x,[Bz—i-Dz]‘/t aICtg([Bg—i—Dz]‘/z)[zl (1 +2y) +ky B2+ D? ]
Bpby ATCEWG oGy g - S
z;  (B*+D?) (B*+D? cos® @) ks[(¢y B—p; A)*+D?]'e
wtg] -Gl sy 34 1B pd i) (26)
8LV (e B—p, 4)2+D% || 2 n | k(e B—p, A)+D?
_ 1 D& (ey B—py A) +B] sin ¢y cos gy ,}
ky* [(ey B—py A)*+D*] [ (e B—py A)*+D? cos® g,
0 < 42— B2 < D? bedeutet len — Energiebereichen das Abfallen des Wirkungs-

Kt (01 < ko < Fpmin’ (64) querschnittes auf Null wieder. Fiir ¢y=n/2 geht
min 17 = "2 = min 1 . .
k2max’(@ )S k2 S k2max(@ )}. (27) (26) s (24) ub'er' 2

P="2= 1 In dem Spezialfall ©, =z erhélt man aus (24)
Gl (26) gibt in diesen — fiir p; > k; sehr schma- mit den Gln. (16), (17) und (23)

do _ 2 &P {Bl-kl pi— ke _ (81—p1) (ky—K,) [,(31'—171) (ks —Fky) }2}
(dkg)@,=,,—"’o ky (p1—y) 2 T ek (28)

p1—k, p1—Fky ki (py—ks)
fiir kl é k2 g k?max .

Bei relativistischen Elektronenenergien, d.h. fiir ¢ > 1, und mit den zusitzlichen Voraussetzungen

& > ky und O, > 1/¢, vereinfacht sich Gl. (24) zu

do _ 2.7tr02{ & g—ky 4k, [,,, 2k, ]2 (29)
dk, o &7 e—k, & (e1—ky) (ey—ky) 2y | °
giiltig fiir
& ’ S .. . L. 3
481§.k2§k2max (@1) T 1426k, (1—cos O),) Ty * (29 a)
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Dieser Ausdruck geht fir @, =x in die Formel (4)

von ArutyuNIAN und Tumanian ! iiber.

Halt man konstant, d.h. setzt man

ke
k‘.’m;lx (@1)

ky=19 18-11—? mit 0 < 1, so folgt aus Gl. (29) fiir
1

7 <1
do 4'tr0
S o (1-200-0}.  (30)

Das bedeutet, daf die Photonenspektren fiir z; <1

zu der Geraden ks =% ko yax (©)) symmetrisch sind.
Wegen der Annahme @, > 1/¢, ist

2y~2 6 k(1 —cos O,).

Das heifit, der Wirkungsquerschnitt do/dk, ist fiir
feste Winkel @, , die nicht sehr nahe bei Null lie-
gen, proportional zu 1/e,2 k, .

Im Falle der Photonenstreuung an bewegten Teil-
chen ist die Stromdichte der Lichtquanten

I=Qc(1— Z: cos@1>, (31)

wobei o die Photonendichte ist. Deshalb ist es sinn-
voll, als effektiven Wirkungsquerschnitt fir den
Compton-Effekt

D (e, by hy, Oy) = 7(1_ Bt g @1) (32)

zu definieren. Wegen

.

26 ky

folgt fiir ¢, > 1 und k; < ¢ aus Gl. (29)
B ey, by, by, 0) = 70 5

=1- PLeos O,
&

ek ey —k, (33)
LG~k 4k + [ 2k, ] }
I & (81 —Fks) x4 (e1—ke) 2,
Wird noch zusitzlich x; < 1 vorausgesetzt, so ergibt

Gl. (30)

¢(£1,k1,k),@)~2”!‘"»-{1—26(1 8. (34)

Hier ist also der effektive Wirkungsquerschnitt un-
abhingig vom Winkel 6, .

Integriert man do/dk, iiber die Photonenenergie
ks, so erhélt man den totalen Wirkungsquerschnitt o
fir den Compton-Effekt an bewegten Elektronen.

E. HAUG

und (29 a)
£8Ty
1+
do 2xr 8 & %’
7= ( o, Pee= =, { L 14z, 21430
Iy
4e
4 8 =
+(1_ & —2)111(1 +xl)}. (35)
31 xy
Dieser Ausdruck nimmt fiir z; < 1 die Form
o= 837 To? {l—x1+l,3 z,% - 13201‘ } (35a)

an, d. h. der totale Wirkungsquerschnitt nahert sich
T 2
3 To-
Die fiir astrophysikalische Untersuchungen wich-
tigste Grofle beim Compton-Effekt an bewegten Elek-

tronen ist der mittlere effektive Wirkungsquerschnitt

D ey, ky ko) = [ Dley, by, ks, O)f(O)) dQ,

dem Thomson-Wirkungsquerschnitt 6, =

cos O (36
=27 J D (g, ki, ks, ©)f(0,) d(cos O),
cos O,
wobei f(©;) die Verteilungsfunktion der Winkel

zwischen den einfallenden Elektronen und Photonen
mit [ f(©;) d2;=1 ist. Die Grenzwinkel @, und
O, lassen sich aus der Bedingung B®>— 4% = 0, un-
ter der Gl. (24) gilt, gewinnen: Mit der Voraus-
setzung k; < 3(p;+1—¢) gilt

— I fir k1 § k2 é k2 max

Ccos @u = Sl—k" ks (e1+py) . L < ’
p1+kq Ey (py+ks) fiir k2mm=k2=k1
(37)
&g —ky _ ky(ey—py) <. <
cos O = {pl—ko Ty (o= 7 1 S e = Fomax
1 fiar k? min é k? g kl
(38)
Fir &> 1 und &, <¢; wird
= fiir kl __S_ k? é k? max
€08 @u - { 1- 2kk~_> fiir k2 min _S_. k2 g kl '
1
k,
E . — Ll
cos Oy = {1 28 ky(e,—ky) B Sk E S
1 fir ks min é ko é ky

Nimmt man eine isotrope Verteilung der Winkel 6,
an, d. h.

Fiir &> 1 und k; <¢; folgt aus den Gln. (29) (@) =1/4=, (39)
so folgt aus Gl. (33)
= : _ard [e—k B ks ks
@(81,1»1’/&’) Tl k‘{ & I & — ks 462k & ky(e,—ks) (40)
Jrepp— e _ ks ,,,,.<1+ J‘,L)l '
T g ek (e—ks) | 4k (e,—k,)? ek )
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deky +
1+de k ° (40a)
Gl. (40) ist eine Verallgemeinerung der Formel von
GinzBurG und Sirovarskis 3. Setzt man namlich
4 & ky <1 voraus, so wird ke, < &, und es gilt

fﬁr k1§k2§k2max=

B, AN i
¢(81’k1’k2)"" 4813k12 (4'1) § )
2ky _ ky* | 4k ’fL,} $f l

' {8 &1 ks + & &3 ky + & In 4e2k, )" st 1

Der totale effektive Wirkungsquerschnitt

3
TTT
Kol
"
8
.o
>
¥y
8
]
w
<
T
-

_ k-zmax__
D(eg k)= [ DP(eg,ky,ks) dis (42)

“2min

fiir die Compton-Streuung isotrop verteilter Photo-

\/
nen an hochenergetischen Elektronen ist = g 32—
S90¢ =z
== 7w rgd 2 &2 k,® hvomat——o eV

&2k | 14+4 6k E < Z2pe E
1 5 - 4
’ In(1+4¢&k 43 r S ]
+(251k1 t 5 +€1k1> n(l+4¢e k) (43) : € =100", P, =462 keV :
k2max |
1 2 o 7]{:7‘2?7 - }
—2—e ki + = -y In i ot g dky ¢ i |
V1

Dieser Ausdruck wird fiir & k; <1 wieger gleich e e

dem Thomson-Wirkungsquerschnitt oy= - 3'7 > ko *2max%’

Abb. 2. Energieverteilung der gestreuten Photonen fiir

3 V. L. Ginzeure u. S. I. Sirovarskws, The Origin of Cosmic E,=100 MeV, hv,=mc*k=3eV;

” == 2.
Rays; Pergamon Press, New York 1964, Gl. (19.39). h vomax=m ¢ kamax (6),).
-1}
IOE 3 107t E
I 8= 10°, huy, =67 hkeV i I 00 b a7mer 1
at ] i’.‘ | g=r, omax™ " ]
g ~
3t 4 % L |
=
3
e E 10* E
o ; C ]
[ ] r 6,=30°, hvy, . = 76 MeV. ]
0 oL 8, =60°, h, =272 MeV )
. 8= 900 =515 MeV .
B hvpmax ]
I~ 27200 o = 735 MeV J
B 6, = 180°, hy2m0x= 11,3 MeV 5 r 6, = 180°, hv2max= 935 MeV 1
10 ! L 1 1 1 1 ! 1 1 70" I 1 1 ! 1 1 I 1 1
0 02 04 06 08 10 0 02 04 06 08 10
ko % 2max @) Ko/ *omeax(€))
Abb. 3. Energieverteilung der gestreuten: Photonen fiir Abb. 4. Energieverteilung der gestreuten Photonen fiir

E,=500 MeV; hv;=3eV. E,=5000 MeV; hy,=3eV.
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4. Ergebnisse

Die Abb.2 —4 zeigen die Photonenspektren fiir
die Streuung von sichtbarem Licht der Energie
hv,=3eV (das entspricht der Wellenlange 4,=
4133 A) an Elektronen der kinetischen Energie
E;=100 MeV, E; =500 MeV und E,=5000MeV;
Parameter ist der Winkel @, zwischen den einfallen-
den Elektronen und Photonen. Je kleiner O, ist,
desto geringer wird nach Gl. (24 a) die Photonen-
energie h vy =mc?ky. Da die Voraussetzung z; <1
gut erfillt ist, sind die Spektren fast genau sym-

k, & —py+ky (L—cos O))

DER COMPTON-EFFEKT AN RELATIVISTISCHEN ELEKTRONEN

metrisch zu ky=} ko pax (©). Beim Vergleich der
Abb. 2—4 sieht man die Abnahme des Wirkungsquer-
schnittes mit 1/¢;2 fiir konstantes k; , ko/ks max (@)
und @, . Der effektive Wirkungsquerschnitt ist bei
den gewahlten Energien nahezu unabhéngig von 6, .
Er entspricht den Kurven fiir ©; =90°.

In den Abb. 5 und 6 ist die Photonenenergie k,
als Funktion des Winkels ©@, zwischen der Flugrich-
tung des einfallenden Elektrons und des gestreuten
Quants dargestellt. Nach den Gln. (1), (2) und (8)

1st

ks'max (@) = & —py cos O, +k, (1—cos O cos 6,—sin O, sin O, cos @)

Dieses Verhiltnis ist fiir k; < ¢; unabhingig von ¢
und nimmt fiir &, > 1 und 4 ¢ k; <1 den Wert

k, &—Dy 1
= - A N
komax' (@) & —p; cos O, 1+2 &2 (1—cos Oy)
(44 a)
, T T T T 1 T T T
e
EE: E, = 100 MeV
{“‘ L
R
70-’: b
0% .
0 1 1 ] ! 1 ] 1 ]
o 7 2° 30 7 5° 5° 7e 3°
6,

Abb. 5. Energie der gestreuten Photonen als Funktion des
Winkels @, fiir E;=100 MeV und 4 ¢ k, <1.

(44)

an, ist also auch unabhingig von k; und @, . Des-
halb ist die Kurve in Abb.5 (E;=100 MeV) fir
alle Energien k; und alle Winkel @, und ¢ giiltig,
solange 4¢& k; <1 ist, d. h.

hv <1073 mc*~500 eV.

, T % T T T T T T
Y ]
g E, = 5000 Mev
N
Lt hy, = 3eV
-!N !
o't \ ]
\\ ]
\\
\e,:roo-
0t \ 1
C \ ]
L \ .
[ o ]
_ N ]
N i
\\
i 6,=10°N\_"\\ i
\\
~
~
,0‘-‘ 1 L 1 1 | | 1 |
0' 002 00F 006" 008 QU° 012°g 0K O

Abb. 6. Energie der gestreuten Photonen als Funktion des
Winkels 0, fiir E;=5000 MeV und h»,=3eV.



NUMERISCHE LOSUNG DER 2- UND 3-DIMENSIONALEN SCHRODINGER-GLEICHUNG

Man sieht, dal die Photonenenergie k5 nur dann in
der Nihe ihres grotmoglichen Wertes ist, wenn das
gestreute Quant fast in die gleiche Richtung wie das
einfallende Elektron fliegt. Schon bei Abweichungen
von ungefihr 3° ist ky nur noch 15 ks max (@) . Fiir
E;=5000MeV und hv,=3eV ist 4¢&k ~0,23
und somit nicht mehr klein gegen eins. Es zeigt sich
deshalb eine schwache Abhingigkeit des Verhaltnis-
ses ko/ks max (©;) vom Winkel @, (Abb.6). Bei
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diesen extrem hohen Elektronenenergien ist die
Energie des gestreuten Photons schon fiir ©,~0,06°
auf 1/,oo seines fiir einen festen Winkel ©; maogli-
chen Hochstwertes gesunken.

Herrn Prof. Dr. G. Evwerr danke ich fiir die An-
regung zu dieser Arbeit und sein férderndes Interesse.
Dem Bundesministerium fiir wissenschaftliche Forschung
gilt mein Dank fiir finanzielle Unterstiitzung.

Numerische Losung der 2- und 3-dimensionalen Schrodinger-Gleichung
fiir beliebige Molekiilpotentiale

IV. Transformation des Potentials in ein iiberall endliches und stetiges Pseudopotential.

Rechenprogramm in verzerrten sphérischen bzw. elliptischen Koordinaten mit endlichem Definitionsbereich

Frieprica Franz Seeric

Physikalisch-Chemisches Institut der Universitait Marburg

(Z. Naturforsch. 23 a, 1301—1307 [1968] ; eingegangen am 10. Juni 1968)

The method for the numerical solution of the 2- and 3-dimensional Schrodinger equation by
iterative variation of numerical trial functions by a digital computer as given in previous sections
of this series of papers is improved by two alterations:

1) The wave function is again formulated as a product of a state-specific part that is submitted
to variations and a constant part (with respect to the states). The latter is now given in such a way
that the cusps at the nuclei are rendered in the correct way.

2) The problem is treated in polar and spheroidal coordinates that are distorted in such a way
that the infinite domains of ordinary space are transformed into finite domains of these distorted
coordinates. Two programs in FORTRAN IV are sketched, one 2-dimensional for molecules with
cylindrical symmetry and the other 3-dimensional for the normal case. Both programs are suited
for both types of coordinates. Some states of H,* and He H?* are treated as tests. Error in energy
is about 0.13 per cent for H," and about 0.11 per cent for He H2* in a relatively coarse mesh

(20 x 10 and 25 x 20 resp.).

Im vorangegangenen Teil 1! dieser Reihe wurde
aus dem Variationsprinzip eine auf rein numerische
Testfunktionen anwendbare Methode zur Losung der
Schrodinger-Gleichung formuliert und fir den 2-di-
mensionalen Fall ein Programm beschrieben. Im
Teil II 2 wurde diese Methode abgewandelt; es wurde
ein Produktansatz fiir die Funktionen verwendet,
bei dem der eine Faktor eine vorgegebene, fiir alle
Orbitale gleiche Exponentialfunktion darstellte, die
Spitzen an den Keimen erzeugte, wihrend der an-
dere Faktor fiir das jeweilige Orbital spezifisch war
und aus einer numerischen Ausgangsfunktion durch
Punkt-fiir-Punkt-Variation zum Energieminimum er-
halten wurde. Durch diesen Ansatz ergab sich eine
Transformation des an den Kernen unendlichen Po-

1 F. F. SekuiG, Z. Naturforsch. 20 a, 416 [1965].

2 F. F. Sekuig, Z. Naturforsch. 21 a, 1358 [1966].

3 F. F. Sekuig, Z. Naturforsch. 21 a, 1368 [1966].

4 W. Stratmany u. F. F. Seeuie, Z. Naturforsch. 22 a, 998
[1967].

tentials in ein iiberall endliches, an den Kernen im
allgemeinen jedoch unstetiges Pseudopotential. Ein
vorlaufiges Rechenprogramm fiir 3-dimensionale kar-
tesische Koordinaten lieferte befriedigende Resultate.
Im Teil III® wurde dieses zuletzt genannte Verfah-
ren auf den Spezialfall zylindersymmetrischer Po-
tentiale angewendet, das, in Zylinderkoordinaten
formuliert, die Eliminierung der Winkelkoordinate
erlaubte und dadurch zu einem 2-dimensionalen
Rechenprogramm fiihrte. Inzwischen wurde auch der
noch ausstehende eindimensionale Fall von Strat-
MaNN und SeeLic ¢ fiir eindimensionale, verzweigte
Systeme, wie sie im eindimensionalen Elektronen-
gasmodell 3 auftreten, behandelt, und zwar nach
einem Verfahren, das der urspriinglichen, rein nu-
5 Zusammenfassende Darstellung dieser Methode: H. Kunx,

in: Optische Anregung organischer Systeme, 2. Internat.

Farbensymposium 1964, Verlag Chemie, Weinheim 1966,
S.. 55,



