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5. ZUSAMMENFASSUNG

Die VB-Methode wurde auf geladene M ~Elektronensysteme angewandt.

Die aus den Energien berechneten lonisationspotentiale, Delokalisierungs-~
energien und UV-Anregungsenergien wurden mit den entsprechenden experi-

mentellen Grossen verglichen.

Aus den berechneten Eigenfunktionen wurden Elektronen- und Spindichten

abgeleitet und mit experimentellen Daten verglichen.

Fur Benzol, Naphthalin, Anthracen und Phenanthren wurden Lokalisierungs-
energien fur den Uebergangszustand bei einer elektrophilen Substitution be-

rechnet und mit den gemessenen Reaktivitdtskoeffizienten verglichen.



