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III. ZUSAMMENFASSUNG

1) Durch Vernachlässigung der Overlap-Integrale und Ersatz der

Mu llik en-Beziehung durch eine andere Parametrisierung

(anhand von M o r s e - Potentialen gewonnen) wurde versucht,

die 'Extended Hü c ke 1 '-Theorie zu modifizieren. Die Lei¬

stungsfähigkeit der beiden Methoden wurde anhand einiger aus¬

gewählter Probleme diskutiert: Bildungsenergien, Spannungs¬

energien, Stabilitäten von Isomeren und Valenzisomerisierung

vom Wood war d-Hof f mann-Typ.

2) Es wurde versucht, die SCF-MO-LCGO-Methode von C le¬

rn en ti und Davis durch Einführung eines geeigneten mini¬

malen Basissatzes von Gau s s- Atomorbitalen so zu verein¬

fachen, dass es auf organisch chemische Probleme anwend¬

bar wird. Mittels des Koopm an-Theorems wurden die Ioni¬

sationspotentiale einiger ausgewählter Molekeln berechnet.

Die Resultate wurden mit PE-Spektren verglichen.


