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Zusammenfassung

1. Das semiempirische C.I. -Verfahren von Pople, Pariser und
Parr wurde zur Deutung des Spektrums des Radialens herangezogen und mit dem
Hiickel'schen Verfahren, sowie der Niherung lose gekoppelter Doppelbindungen
verglichen,

2. Als Vereinfachung des C.I. -Verfahrens wurden die Elemente der C.I. -
Matrix auf die drei Parameter 3°, r'u und ('12 zuriickgefiihrt und die Zahl der
beriicksichtigten einfach angeregten Konfigurationen auf neun beschrinkt. Die Brauch-
barkeit des reduzierten Verfahrens wurde an Hand einiger ausgewihlter Kohlenwas-
serstoffe gepriift, indem die berechneten Uebergangsenergien mit den spektrosko-
pisch gefundenen Bandenlagen verglichen wurden.

3. Das reduzierte Verfahren wurde fiir eine elektronische Rechenanlage
IBM 1620 programmiert, wobei das Programm mdoglichst flexibel und die Rechen-
zeit moglichst klein gehalten wurde.

Der Martha-Selve-Gerdtzen - Stiftung danke ich fiir die Gewihrung

eines Stipendiums.



