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Zu R. JaNoOscHEK, Kritische Betrachtungen zu Ladungsverteilungen in Molekiilen, er-
halten durch SCF-MO-LCAO-Rechnungen, Z. Naturforsch. 25a, 311 [1970].

Es wurde bewiesen, daB fiir die aus den orthonormierten Eigenvektoren der Uberlap-
pungsmatrix S eines Basissatzes berechneten ,,gross charges®

M
q (ra l) =2 21 Csi Cri Srs
8=

die Eigenschaft 0 < g(r,i) < 2 gilt. Die geduBerte Vermutung, daB diese Eigenschaft
auch fiir die Eigenvektoren der Hartree-Fock-Matrix gilt, konnte jetzt widerlegt werden !.
Die aus dem SCF-Verfahren resultierenden ¢(r,i) unterliegen keiner Beschrinkung, ob-
wohl sie in den meisten Féllen zwischen 0 und 2 liegen.

Modifiziert man die ,gross charges® ¢(r,i) derart, da die Uberlappungsanteile
2 cri csi Sys micht zu gleichen Anteilen den Atomen r und s zugeschlagen werden, sondern
im Verhiltnis der Koeffizienten c,; geteilt werden, so gilt die Beschrinkung 0 < g(r,i) < 2

wieder 2.
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