
206 W. KRASSER UND K. SCHWOCHAU 

tung 

CH3 CH3 

C H 3 0 — C — O O H + e " - » - C H 3 0 - + C H 3 - 0 0 H (4 ) 

CH3 (M=31) CH3 

herrührt. Die Elektronenaffinität des CH30-Radikals 
dürfte ähnlich wie die des C2H50-Radikals gleich 

oder größer als 1,9 eV sein4 . Mit dem Auftritts-
potential von 1,1 eV des CH30~-Ions ergibt sich, 
daß die in Gl. (4) zu spaltende C —O-Bindung eine 
Stärke von weniger als 3 eV hat. 

Herrn L E H M A N N danken wir für die Hilfe bei den 
Experimenten. Der Deutschen Forschungsgemeinschaft 
sind wir für die finanzielle Förderung dieser Unter-
suchungen zu Dank verbunden. 

Bestimmung der Kraftkonstanten der Hexafluoro-Komplexe des Technetium(IV) 
und Rhenium(IV) auf der Basis der D4h-Symmetrie 
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A r b e i t s g r u p p e „ Ins t i tu t für R a d i o c h e m i e " der K e r n f o r s c h u n g s a n l a g e Jül ich G m b H 

(Z. Naturforsch. 25 a, 206—210 [1970] ; eingegangen am 9. Dezember 1969) 

T h e i n f r a r e d spec tra of po tass ium a n d c e s i u m hexaf luorotechnetate ( I V ) a n d - r h e n a t e ( I V ) s h o w 
a D 4 h - d i s t o r t i o n of the o c t a h e d r a l c o m p l e x ions . T h e spl i t t ing of d e g e n e r a c i e s is not d u e to s i te 
s y m m e t r y . T h e l inear c o m b i n a t i o n s o f the f o r c e constants o f the i r r e d u c i b l e r epresenta t i ons A o u 

a n d E u a r e de te rmined in the v a l e n c e f o r c e field on the basis of D 4 h - symmetry . A s e x p e c t e d the 
f o r c e c o n s t a n t s of s tretching v ibrat i ons o f [ T c F 6 ] are then smal ler than those o f [ R e F 6 ] . 

Die IR- und Raman-Spektren der Hexahalogeno-
Komplexe des Technetium(IV) und Rhenium(IV) 
wurden von uns kürzlich beschrieben und die Kraft-
konstanten nach dem Valenzkraftfeld sowie dem ein-
fachen Urey-Bradley-Kraftfeld unter der Voraus-
setzung regulär oktaedrischer Symmetrie der Kom-
plexionen berechnet1. Während sich die Streck-
schwingungskonstanten der Chloro-, Bromo- und 
Jodo-Komplexe des Technetiums ausnahmslos klei-
ner als die der analogen Verbindungen des Rhe-
niums ergaben, wurden entgegen den Erwartungen 
für die Fluoro-Komplexe des Technetiums um nahe-
zu 10% höhere Kraftkonstanten als für die Fluoro-
rhenate gefunden. Da die IR-Spektren der Komplex-
salze auf eine von den Jodo- zu den Fluoro-Verbin-
dungen wachsende Verzerrung der Oktaedersymme-
trie hinweisen, lag die Annahme nahe, daß für 
Fluorotechnetate und -rhenate die Symmetriepunkt-
gruppe Oh zur Bestimmung der Kraftkonstanten eine 
unzureichende Näherung ist2 . 

In den IR-Spektren der Kalium- und Cäsiumsalze 
der Fluoro-Komplexe des T c ( I V ) und R e ( I V ) hat 

nicht nur die dreifach entartete Fiu-Streckschwin-
gungsbande — wie bei den Chloro- und Bromo-
Komplexsalzen — eine Schulter, sondern es ist auch 
eine starke Aufspaltung der F lu-Deformationsschwin-
gung in zwei Komponenten zu beobachten. Außer-
dem tritt zwischen 200 und 210 c m - 1 eine schwache 
Bande auf. Fünf infrarotaktive Schwingungen sind 
dann zu erwarten, wenn gestauchte oder gedehnte 
Oktaeder der Punktgruppe D ^ vorliegen (Tab. 1 ) . 

Oh Ü4h 

AIG AIG 
EG AIG + BIG 
F2g BAG + EG 

2 FM 2 A2U + 2 EU 

F2U B2 U+EU 

T a b . 1. 
K o r r e l a t i o n d e r 
S y m m e t r i e p u n k t g r u p p e n 
Oh u n d Ü4h . 

Die infrarotaktive Streckschwingung Fju und De-
formationsschwingung Fiü* spalten in je zwei infra-
rotaktive Schwingungen der Symmetrieklasse A2u 

und E„ auf. Darüber hinaus muß durch Aufspaltung 
der infrarot- und Raman-inaktiven Deformations-
schwing ung F2u neben der ebenfalls inaktiven De-

S o n d e r d r u c k a n f o r d e r u n g e n an Dr . W . KRASSER, Zentra l -
l a b o r f ü r C h e m i s c h e A n a l y s e d e r K e r n f o r s c h u n g s a n l a g e 
Jül i ch G m b H , D-5170 Jülich, P o s t f a c h 3 6 5 . 

1 K . SCHWOCHAU u. W . KRASSER, Z . N a t u r f o r s d i . 2 4 a, 4 0 3 
[ 1 9 6 9 ] . 

2 W . KRASSER, Ber ichte der K e r n f o r s c h u n g s a n l a g e Jül ich 
G m b H , J Ü L - C A ( im D r u c k ) . 

This work has been digitalized and published in 2013 by Verlag Zeitschrift 
für Naturforschung in cooperation with the Max Planck Society for the 
Advancement of Science under a Creative Commons Attribution-NoDerivs 
3.0 Germany License.

On 01.01.2015 it is planned to change the License Conditions (the removal 
of the Creative Commons License condition “no derivative works”). This is 
to allow reuse in the area of future scientific usage.

Dieses Werk wurde im Jahr 2013 vom Verlag Zeitschrift für Naturforschung
in Zusammenarbeit mit der Max-Planck-Gesellschaft zur Förderung der
Wissenschaften e.V. digitalisiert und unter folgender Lizenz veröffentlicht:
Creative Commons Namensnennung-Keine Bearbeitung 3.0 Deutschland
Lizenz.

Zum 01.01.2015 ist eine Anpassung der Lizenzbedingungen (Entfall der 
Creative Commons Lizenzbedingung „Keine Bearbeitung“) beabsichtigt, 
um eine Nachnutzung auch im Rahmen zukünftiger wissenschaftlicher 
Nutzungsformen zu ermöglichen.



A b b . 1. R a m a n - S p e k t r u m des kristal-
l inen R b 2 [ R e F 6 ] . 

100 200 3 0 0 400 5 0 0 600 7 0 0 

A b b . 2. Innere K o o r d i n a t e n des ver-
zerrten Oktaeders der P u n k t g r u p p e 
Ü4h . As K o o r d i n a t e der verzerrten 
B i n d u n g , Ar K o o r d i n a t e der unver-
zerrten B i n d u n g , A a W i n k e l zwi-
schen zwei unverzerrten B i n d u n g e n , 
Ay W i n k e l zwischen einer verzerrten 

-cm-1 u n d einer unverzerrten B i n d u n g . 
I 

formationsschwingung Bou noch eine infrarotaktive 
Schwingung der Symmetrieklasse Eu entstehen. 

Linienaufspaltungen können jedoch auch ohne Än-
derung der Metall-Ligand-Bindungsabstände durch 
die lokale Symmetrie der Kationen im Kristallgitter 
verursacht werden3 '4 . Kalium- und Cäsium-fluoro-
technetat(IV) und -rhenat(IV) kristallisieren in der 
Raumgruppe Dfd mit einer Formeleinheit pro Ele-
mentarzelle 5 ' 6. Für die lokale Symmetrie D34 gel-
ten die irreduziblen Darstellungen 

^Schwingung = 2 A l g + AJu + 2 A2u + 2 Eg + 3 Eu . (1) 
Auch nach dieser Betrachtung sind fünf infrarot-
aktive Schwingungen zu erwarten, zwei der Sym-
metrieklasse Aou und drei der Symmetrieklasse Eu . 
Prinzipiell ist also aus den Infrarotspektren allein 
nicht ersichtlich, ob ein verzerrtes Oktaeder der 
Punktgruppe D4h vorliegt, oder ob die Lage der 
Kationen im Gitter für die Bandenaufspaltung ver-
antwortlich ist. Jedoch sollten die vollständigen Ra-
man-Spektren eine Entscheidung gestatten. Nach Gl. 
(1) sind vier Raman-Schwingungen erlaubt, zwei 
totalsymmetrische der Symmetrieklasse Aig und zwei 
zweifach entartete Eg-Schwingungen. Im Falle einer 
D4h-Verzerrung der Fluoro-Komplexionen müßten 
nach Tab. 1 dagegen fünf Raman-Schwingungen be-
obachtbar sein, nämlich 2 Aig , Eg , Big und B?g . 

In den Raman-Spektren der untersuchten Kalium-
und Cäsium-fluorotechnetate(IV) und -rhenate(IV) 
war eine Aufspaltung in die fünf Banden wegen 
des stärkeren Untergrundes der feinkristallinen Sub-

stanzen nicht eindeutig feststellbar. Jedoch konnte 
diese Aufspaltung der Raman-Linien beim Rb2[ReF6] 
beobachtet werden (Abb. 1) . Diese Verbindung fällt 
in grobkristallinen Blättchen an und ist mit Kalium-
und Cäsium-fluorotechnetat(IV) 7 und -rhenat(IV) 
isotyp. 

Die gefundenen Banden des Spektrums erlauben 
nur den Schluß auf die D4h-Symmetrie des Rubidium-

3 R . S. HALFORD, J. C h e m . Phys . 14, 8 [ 1 9 4 6 ] . 
4 J.E.GRIFFITHS U. D .E . IRISH, A n o r g . C h e m . 3 , 1 1 3 4 [1964] . 
5 K . SCHWOCHAU, Z . Natur forsch . 19 a, 1237 [ 1 9 6 4 ] . 

6 E. WEISE, Z . anorg . al lg . C h e m . 283, 3 7 7 [ 1 9 5 6 ] . 
7 K . SCHWOCHAU, unveröf fent l icht . 



fluororhenat(IV) und legen in Übereinstimmung 
mit den IR-Spektren auch für die Kalium- und Cä-
siumsalze der Fluorotechnetate(IV) und -rhenate(IV) 
eine Dehnung oder Stauchung der vierzähligen Achse 
der regulär oktaedrischen Konfiguration nahe. Die 
echte Verzerrung der Oktaedersymmetrie der Fluoro-
Komplexe steht auch in Einklang mit ESR-spektro-
skopischen Messungen an K 2 [TcF 6 ] — K 2 [PtF 6 ] -
Mischkristallen 8. 

Bog : SAr = \ [Arx - Ar, + Ar3 - Ar4) ; 

A2U : SAs = y2 (Asl- As.,); 

1 
2 V2 

- A7s - A76 - A77 - dy8); 
l 

SAr = o i/o + ^7-2 + 3 + Ay4 

B2U : SAy — 

Kraftkonstanten 

Die Kraftkonstanten der Hexafluoro-Komplexe 
wurden für die Punktgruppe D41, nach dem Kopp-
lungsstufenverfahren von F A D I N I 9 auf der Basis 

E , 
E„ 

2 V2 ( ^ 1 - ^ 2 + ^ 3 - ^ 4 
- M + A7e - 4y7 + Ay8) ; 

5 h = \ (Ay1-Ay3 + Ay7-Ay8); 
SAa=i (Aat-Aa3); 
S (Ar, + Ar ,) i (Ari + Ar2-Ar3-Ar4); 

S(AYl+Ay!+Ars+Ayt) = 2 y2 (Ay1 + Ay2-Ay3-Ay4 

+ ^y5 + A7e - A7I - Ay8). 
des Valenzkraftfeldes berechnet. Die Säkularglei- Die symmetrisierten F- und G-Matrizen sind wie 
chung wurde nach der FG-Matrixmethode von WIL- folgt gegeben: 
SON 10 aufgestellt. Die Bezeichnung der inneren Ko-
ordinaten ist aus Abb. 2 ersichtlich. G ( A „ ) mb ; 0 

0 ; jMB 
. f(AUI fr + 2fr1 + fr2; 0 \ 

0 ; / , + / * ' / 5 

Um die Säkulargleichung auf die reduzierte Form Q^ig) = 4 / < F 0 2 ? f(b,k) _ r-(ja _ 2 + fa2), 
zu bringen, müssen die Symmetriekoordinaten auf- £(B2k) _ /t(B2K) _ JR_ 2 JI + J2 
gestellt werden. Sie lauten für das verzerrte Okta-
eder der Punktgruppe D4 h : 

GtB*-») = 2 /<b o2, FiB^ = r- (fy - 2 f.} + fY2 

- f * + 2 / / - / / ) ; 
( Z ^ + Zh») ; Aig : S J s 

SAr = \ {Arx + Zlr2 + Ar3 + Ar4) ; 

Big : S j a = | - zla2 + Aa3 - Aa4) ; 

Q(A2U) _ ( 2 _ 4 -
\ —4 uA o ; 8 ,ma £>2 + 2 //ß ?2 ' ' 

/TfA2„) = / s - /* 1 ; 2 rifsy-fsy1) 
2 rifsy-fsy1) ; r2(/r + 2/ri + /,2-/v3-2/v4-/rs 

G(E„ ) 

F (E„) = 

V 
2 
1/2 
2 

1/2 

/ 2 WA + mb: 

4 
1/2 fX\Q ' 

\ 2 
\ " F 2 jU\ Oj 

2 
fr-fr2 

? 1 2 

• r(fra-fra1) ; 

• '(fry1 -fry2) 

J 2 M A £ ; ; ~ 1/2 

4 /U\0 Oj 

rifra-fra1) ; ~ ' r(fry1- fry2) ; 

if a-fa-) ; 2 r2 (fay — fay1) ; 

2 (/ay /ay1) r2 (/y ~/y2 +/y3 ~/y5) 

= O X 2 + / / B + 2 /<B O I 2 ; 

=rHfy-f* - / y 4 + /y5) . 

Hier bedeuten juB=l/mB, jH\ = l/m\ , o = l / r und 
g»! = l / r t , wenn mß die Masse des Uiganden, m \ die 

8 G. RÖMELT U. K . SCHWOCHAU, Z. Natur forsch . 2 2 a . 5 1 9 
[ 1 9 6 7 ] , 

9 A . FADINI. Z . A n g e w . M a t h . Mech . 44 . 5 0 6 [ 1 9 6 4 ] . 

Masse des Zentralatoms, r der Abstand der unver-
zerrten Bindung und rx der Abstand der verzerrten 
Bindung ist. 

Zur Berechnung der F-Matrizen konnten nur die 
IR-Frequenzen (Tab. 2) herangezogen werden. 

10 E. B. WILSON JR.. J. C. DECIUS U. P. C. CROSS, M o l e c u l a r 
Vibrat ions , M c G r a w - H i l l . New Y o r k 1955 . 



Symmetr ieklasse K 2 [ T c F 6 ] 
[ c m " 1 ] 

C s ä [ T c F 6 ] 
[ c m - 1 ] 

K , [ R e F 6 ] 
[ c m " 1 ] 

C s ä [ R e F g ] 
[ c m - 1 ] 

A (1 ) (595 ) (593) ( 5 7 0 ) (564 ) 

E u ' 567 552 541 528 
E{,2) 279 274 2 5 6 251 
A <2) •RT. 2U 253 247 2 2 4 222 

F<3) 
J-. u 207 205 2 0 7 201 

Tab . 2. Z u o r d n u n g der IR -Schwingungen der F l u o r o - K o m p l e x -
salze des T c ( I V ) und R e ( I V ) . Bandenschultern sind einge-

k lammert . 

Von den Schwingungen der Symmetrieklasse Aou 

und Eu , die durch Aufspaltung von Fi,, entstehen, 
wird jeweils die stärkere der zweifach entarteten 
Eu-Schwingung zugeordnet. Die schwache Bande zwi-
schen 210 und 200 c m - 1 kann durch Aufspaltung 
der inaktiven Schwingung F^, des idealen Oktaeders 
erklärt werden. 

Ohne Raman-Daten lassen sich nicht alle Kraft-
konstanten und auch nicht die Wechselwirkungsglie-
der in der F-Matrix angeben, sodern lediglich Li-
nearkombinationen bestimmen. Die Linearkombina-
tionen der Kraftkonstanten der gestreckten oder ge-
stauchten Bindung fs — fg1 ergeben sich aus der Sym-

(fs-fs1) r fsy 7-2 (fr + 2 /y1 + fy2 — fy3) 
[ r n d y n - Ä - 1 ] [ m d y n - Ä - 1 ] [ m d y n - Ä " 1 ] 

K , [ T C F 8 ] 2 .886 0 ,018 0 ,942 
C s 2 [ T c F 8 ] 2 ,782 0 ,017 0 ,898 
K 2 [ R e F 6 ] 2 ,930 0,004 0 ,846 
C s 2 [ R e F 6 ] 2 ,817 0 ,004 0 ,824 

T a b . 3. Kraf tkonstanten der Symmetr ieklasse A 2 u • 

metrieklasse Aou (Tab. 3 ) . Hier kommt der Abstand 
der gedehnten oder gestauchten Bindung nicht vor. 

Die Linearkombinationen der Kraftkonstanten 
der unverzerrten äquatorialen Bindung folgen aus 
der Symmetrieklasse Eu . In der zugehörigen Matrix 
erscheint jedoch noch der reziproke Abstand der 
verzerrten Bindung, deren Verzerrungsgrad nicht 
bekannt ist. Das Kraftfeld für die Symmetrieklasse 
Eu wurde deshalb unter der Annahme einer 5-proz. 
und 10-proz. Dehnung bzw. Stauchung der oktaedri-
schen Komplexionen beredinet (Tab. 4 ) . 

Für die Fluoro-Komplexe des Technetiums sind 
nach Tab. 3 die Linearkombinationen der Streck-
schwingungskraftkonstanten (fs — fs1) der gedehn-
ten oder gestauchten Bindung um 1 bis 2% kleiner 
als die der analogen Fluororhenate. Auch die aus 
der Symmetrieklasse Eu berechneten Linearkombina-
tionen der Kraftkonstanten (fr — fr2) der unverzerr-
ten, äquatorialen Bindung liegen nach Tab. 4 für 
die verschiedenen Fälle der Dehnung oder Stauchung 
bei den Komplexsalzen des Technetiums meistens 
um mehr als 5% niedriger. Die Kraftkonstanten der 
Kaliumsalze sind wegen der unterschiedlichen Ionen-
größe und Ladungsdichte analog zu den Ergebnissen 
der Berechnung auf der Basis des idealen Oktaeders 
(s. 1. c. *) auch hier etwas größer als die der ent-
sprechenden Cäsiumsalze. Die auf der Basis der D41,-
Symmetrie bestimmten Kraftkonstanten der Fluoro-
Komplexe des Technetium (IV) und Rhenium (IV) 
fügen sich nunmehr ein in die bei den Chloro-, 
Bromo- und Jodo-Komplexen festgestellte und zu er-

vertikale fr-fr- V2r(fra-fral) V'2 r(frJ~fr}r) r2(fa-fa2) 2 r 2 ( / « , - / « / ) r*(fY-fY2+fY*-fY5) 
Verzerrung [ m d y n - Ä - 1 ] [ m d y n - Ä [ m d y n - Ä [ m d y n - Ä ' ] [ m d y n - Ä [ m d y n - Ä x ] 

K 2 [ R e F 6 ] 

5% gedehnt 
10% gedehnt 

5% gestaucht 
10% gestaucht 

2 ,695 
2 ,695 
2,723 
2 ,695 

- 0 , 0 0 2 
- 0 , 0 0 2 

0 
- 0 , 0 0 2 

0,001 
0,001 

0 
0 ,001 

1,195 
1,195 
1,149 
1,195 

- 0 , 0 1 3 
- 0 , 0 1 4 
- 0 , 0 1 7 
- 0 , 0 1 1 

0 ,948 
1,040 
0 ,772 
0 ,697 

C s 2 [ R e F s ] 

5% gedehnt 
10% gedehnt 

5% gestaucht 
10% gestaucht 

2,577 
2,577 
2,603 
2,577 

- 0 , 0 0 2 
- 0 , 0 0 2 

0 
- 0 , 0 0 2 

0,001 
0,001 

0 
0 ,001 

1,141 
1,141 
1,097 
1,141 

- 0 , 0 1 2 
- 0 , 0 1 2 
- 0 , 0 1 6 
- 0 , 0 1 0 

0 ,884 
0 ,970 
0 ,719 
0 ,650 

K 2 [ T c F 6 ] 

5% gedehnt 
10% gedehnt 

5% gestaucht 
10% gestaucht 

2,551 
2,551 
2,551 
2,678 

0 ,010 
0 ,010 
0 ,010 
0 

0 ,004 
0 ,004 
0 ,003 

0 

1,313 
1,313 
1,313 
1,090 

- 0 , 0 1 8 
- 0 , 0 1 8 
- 0 , 0 1 6 
- 0 , 0 4 

0 ,887 
0 ,973 
0 ,726 
0,641 

C S 2 [ T C F 6 ] 

5% gedehnt 
10% gedehnt 

5% gestaucht 
10% gestaucht 

2,398 
2,398 
2,398 
2 ,522 

0 ,009 
0 ,009 
0 .009 
0 

0 ,003 
0 ,003 
0,003 

0 

1,266 
1,266 
1,266 
1,050 

- 0 , 0 1 9 
- 0 , 0 1 9 
- 0 , 0 1 7 
- 0 , 0 4 1 

0 ,871 
0 ,956 
0 ,713 
0 . 6 2 9 

T a b . 4. Kraftkonstanten der Symmetrieklassse E u . 



wartende Regelmäßigkeit, gemäß der bei diesen 
Komplexen die Streckschwingungskraftkonstanten 
der Technetiumhalogenbindungen sich immer klei-
ner als die der entsprechenden Rheniumhalogen-
bindungen erweisen. 

Herrn Prof. Dr. K. H. HANSEN, Universität Bonn, 
möchten wir für viele wertvolle Hinweise verbindlich 
danken. Herrn Prof. Dr. W. HERR, Universität Köln, 
und Herrn Priv.-Doz. Dr. H. W. NÜRNBERG, Zentral-
labor für Chemische Analyse der KFA Jülich GmbH, 
danken wir für die freundliche Förderung dieser Arbeit. 

Double Shell Structure of the Periodic System of the Elements * 

D . N E U B E R T 

Phys ika l i s ch -Technische Bundesansta l t , Institut B e r l i n 

(Z. Naturforsch. 25 a, 210—217 [1970] ; received 14 March 1969) 

A n e w p e r i o d i c system of the e lements ( P S E ) is p r o p o s e d which e x h i b i t s symmetry proper t i e s 
not apparent in the c o n v e n t i o n a l a r r a n g e m e n t of the e l ements . By d i s c u s s i n g the so lut ions o f the 
non-re lat iv is t i c S c h r ö d i n g e r e q u a t i o n f o r the C o u l o m b p r o b l e m it is s h o w n that the P S E m i g h t b e 
based o n the f i l l ing of o n l y f o u r C o u l o m b shel ls as c o m p a r e d to the par t ia l f i l l ing of u p to e ight 
shel ls in the c o n v e n t i o n a l c lass i f i cat ion . O n the other h a n d , the m u l t i p l i c i t y of the states in the 
P S E a p p e a r s to b e f o u r as c o m p a r e d to t w o d u e to spin in the h y d r o g e n s p e c t r u m . A t r a n s f o r m a t i o n 
of the P S E - s p e c t r u m into the h y d r o g e n s p e c t r u m is p o s s i b l e b y a rotat ion in q u a n t u m n u m b e r space . 

1. Introduction 

The Periodic System of the Elements (PSE) re-
flects the order of filling of the electron shells and 
subshells. It is a generally accepted rule that this 
order is in principle identical with the sequence of 
the electronic states in the hydrogen atom. The well 
known exceptions from the expected order of filling 
occuring in the PSE are ascribed to the modification 
of the unscreened Coulomb field due to the presence 
of other shell electrons and to the interactions among 
these electrons and have been justified by detailed 
calculations of the energies involved. 

However, the exceptions from the rule in the 
second half of the PSE are so numerous that one 
might well ask: Is the sequence of the hydrogen 
states really the underlying principle in the build 
up of the PSE or is it possible to find a more ad-
equate principle? 

In persueing this question, we concentrate on the 
major exceptions where complete subshells are filled 
against the rule, e. g. the filling of the 4s subshell 
before the 3d subshell. We shall neglect the minor 
irregularities occuring within some of the subshells; 
especially, with respect to the beginning of the lan-
tanides, La is taken to be the first element with an 

R e p r i n t s request to D r . D . NEUBERT, Phys ika l i s ch -Techni -
sche Bundesans ta l t , D-1000 Berlin 10, A b b e s t r . 2 - 1 2 . 

* In part p resented at the Internat iona l S y m p o s i u m on the 
" P h y s i c s o f O n e - and T w o - E l e c t r o n A t o m s " , Univers i ty of 
M u n i c h . S e p t e m b e r 1 9 6 8 . 

electron in the 4f subshell, since here the inter-
mediate occupancy of a 5d state can be considered 
as a minor exception similar to that occuring in the 
case of Gd at the center of the lantanides. 

It is evident that the problem of finding a simple 
build up principle implies a rearrangement of the 
conventional PSE. 

After a suitable system is presented in Sect. 2, 
the dependence of some properties of the elements 
on their position in the new PSE will be discussed 
in Sect. 3. In Sect. 4 the solutions of the Schrödinger 
equation for a Coulomb potential will be discussed 
and it will be shown that both the PSE-spectrum 
and the hydrogen spectrum are solutions of the 
Coulomb problem. The spectra transform into each 
other by a rotation in quantum number space. 

2. Formal Description of the New PSE 

The new PSE is shown in Fig. 1. It is obtained 
by first turning the conventional system up side 
down in order to obtain the correlation between 
energy and quantum numbers in a customary way. 
Then the group I and group II elements are pulled 
one unit down and written to the right of the other 
elements. 
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