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Aef¿nowL-ødqøn¿nt's

It L6 a ¡tLea,sune to acl¿nowLe.dqe. the ¡nenton'ship o{ Bob (tJa-(Lae¿

and the a¡¿i¿tance o$ ßnuee Kuytpetu, r,oho'se aytLLtudø (1on eomytu'tz-)L p'Lognøn-

ming aceount'S $on no ,Sma,LL {naet'Lon ol1 tlví'S wonh, Thø aufhotL t't)a'^ inß*

enc¿d bg nang 
^e.ô^í0,1.6 

wLtl't ß'LU- ConnLqa.(.,t, John Le-ø, Ru,ta ßoqd, Rod A)a's-

q.Lí.ahen, Ch¡-Lt Sheytpønd, ßnuc¿ Gctodu:ín, Ron Vo'st, Md D¿wU ún'

GrtÃ.tí.tud¿ i,s a.bso zxiended, to thø tlwLueuiftJ o{ Mawí.toba {ott

a Gnadua.te Røteanch Fe!-Low,sL,ip | 19(t8-19(r9.) and th¿ No-LLona.L RØ|eatLcln

Couno:cl {on a butusut4 ( 1q6q-1970 ).
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PneÃacø

The wonj¿ neytontød ín ÍLvU thuLr b to Ise víewed o"s a pnelin-

inaul inveatigaLLon, in eollabona.tLon utLth R" NaLLaee, 6. Kupytuu, and

W, CowLaa.U, detionzd to e,stabLÁl'L m¿t['tod.¿ o( ytno,cf,Lca.L I a.^ oppo^ed Lo

{onna,L'l itnpontane¿ in the Ltpa-únent o{ eoLl,Ltion Í.ltøone.tLcøL modelt.

Ltlillvín a d,iltincl,Lon affiong c"La,ttieaL, tøttLclousdieal, and quantum møclnan-

aea.{- eLønentt o[ thete model¿, th"L6 neytont douuøa on thø {ínat. Thi's

eoncønt¡-a,tLon u)a,6 coyaidøned to be øt,senLLal bu.t i's nzeognized o's havíng

ILLtj-e va,fuie in i,t¿øLd, The incon¡tona,LLon od techwLquøt develo¡ced don

tt+ø c.I-a's¿íca.[. e,t-enenÍ,s into a aetwLc-La.trica,L.¿chemø ho¿ been tt'tø ruhjecl.

od duntl'ten eddonÍ. atd aprtøwa to b¿ o[ coøidutahLe vø[rte,



AbMnaot

Th,í¡ doam¿nt de¿uuLbe¿ how lhe dqnænic,t o{ acrmø ehemLcn{- and

phg,síeal, ph.oce,6ôe^ ane ønbod,Lød in te.tt od ectuytLød inÍ¿qzaL and d'L{(:ut-

enLLaL ec¡uætiotø. The ge-ne,La,[- ( {onna,L ) dza.tuttet o$ thø,se øc¡uahLont atte

d,i,ocwttød and a nevíew od ewuent m¿Í.hodl od appnox,una.tø ¿ol*tLon i's pnø-

rented" It L6 uqued. thaf nwnønLcot tecl+wLquea aiaytted Ío h"ígh-tpeed d'í-a-

i.tal conpuâ.a.tioyt¿ ytttovídø Ílne mo¿t pene.tla.tLnq a.ti.a"eJ¿ on ,such ytnobLøa 
"

Tl'Þi-b i-5 ytttuented. wíh,Ln tl't¿ contexi ol a atudq d.e,signed to utabl'Lth a

me,tho d. don ca,Lutta'LLng mu.Lt L- ytøtfiate lttai ech.o ¡t Le's.
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SECfl0[J 1: lNTR0ttlCTl()N 
.

A y:unøI-q quantwt ¡ne.chawLcal thøonq o{ moLe-utLo.n eoL-[i'síon¿

ha¡ at LU d'ULLnç1ú'shínq (eaf.une's:

1l thø øLe.cfnonic, vibna.t'Lona.L, and noln"tional wave

{uncl,Lont ne¡tnelenl.Lnq the intennal ,stai.e¿ o{ thø moLeu.Lers;

2l o. wave-Iil¿e. de¡uúpt'Lon o( thø neløt'ivø not'Lon o{

thø ¡noløeu.Let; and

3l thø Schnod'Lnqen oL LLppnann'Selwínge)t øc¡uat'Lon to

t)ta.ee thø dqnanic.t ol the coL-Lí.tion $nom an Lruí-LLal- to n {ína'L ¿ta'te.

A.t pnete-rut, eomputatiom wi.thín thÅ's ¿c-ltøme atø pno[nLbi't'LvøLq comytlex

øxcøytt don venq *inpLø model.a.

The inabi-Li,tq to do ytnaci.ieoL caLatta*'Lons wi-thin ¿uch a

{tta:nutotth ha,s pnovide"d th¿ itny':øtu's {on a ¿evruLcla,saicaL a¡tytnoo'c-h wlaLc-lt

empLoqt

1l tltø íntønnaL ¿taf.ø wave duncÍ'Lona;

2l c.k'súcal tnajeotonLe.a to nepne'sønÍ the ttøLaLLve

mottLon; and,

3l ¿tondøtd pentunba.t'Lon tl+ørtttt¡ to ealculn'tø tluvø'

i.t Lo n pno babLU.t Le.t .

Th,i,s lta¿ p,Loven to bø a. ve,q Uedul achøne wlúeh, howøven, obvioULq

u{(etu {nom tlne Limi-ta.tíoru i,snyto'sed bq 2) and 3), thø mo¿t tettLou o{

wluLch i,o th¿ atawnpÍ,Lon o( ama,LL tttanti.tion pnobabi.[)'tLet in'pt'Led bg

the ue o{ I øuaLLq li"ut otLd,e.,L ) pe.n'tunba't'Lon ttneonu.

A Í.\ùL\i {nanø o( nøi,enenc¿ cavL be. bwil-t anound a ¡cuttelq

e-La¡¿íca.{. modeL, ytnovíded cauÍion L¿ exenc,i.ted in utabl'í.t\Líng 'Ltt

Legi,tinaeq, TLuí.t meÍ.hod contiôtt o{:



l) the de,setuLptLon o{ Íhø dqatwn bq a c-La.t¿Lea,{- Hort-

i-[fonian;

2) integnabLon o{ thø cLa,s¿íca,L ( Ham.LUon I øc¡ua,tLoru

od molion dnom an ini-tia.?- to a {ina,(. con(iguna,LLon; anC,

3l anaLq,si.t o( the tte.tw(finq pha.,se-tpae¿ mul.ti-

p ar't Lcle Í.tta j ecÌ.0 nLøa 
"

Tltue detcniy:t*orø al-L au((en dntm the !.ael¿ o{ de,taLLed índon-

nta,tLon coneetLruLng the íntwno!-eulItuL {oncu m,spontibLe don tlne vzv¿!-ant

tnut¿if,Lon¿, Th¿ exc¿l,^ive eom¡clico.LLo,,t^ in ab íyti.f.Lo ealeu,kÍ-totu ctd

intenno{-¿anLan potenLLa.U nece,óôiá.t-tøa Íl'te aytytl-LcaLLon o{ høunirstiea.tl-t1

naÛLo na.(,Lzød mo døL ¡totenLLa.t t,
UU)notQ]-A, one. would Iit¿ø fut develoyt coL[iuion theorc,tLeol

tzeh.niclue,a to the ytoint od tendenLng deaaibLø the ca.Lcu.LaLLon o{ c¿uant-

i.CLø¿, áuch a¿ nn.te eonttanÍ¡ and qield,t, bq waq od ínvettigatiorø od

thø wLutodqnanícl od phenomuø ¿ua-.l+.a/s enettgA Íltansdøn, bond di,s'sion,

avtd inÍ.enna.L notaùLon, Hou)eve,L, tqpica!- chenLca.tl-q neaúve coLU-tíon¿

invoLvø mtltuLad,o o( ytøttLcLøt, chann¿La, and net-afed, eouyt|ed. zclua.tions.

In vLeu,t o{ thø eompliea,tød na.tune o[ theaø eclua.tLoru, the d,L${ícuLLLe.t

in de-tenwLwLng moLectLLüL wave (uncÍLont, and the ínabíLíf.q to mahø a

c¡uou.ü-taLLve ,specL(ieaLLon od tl+ø neLøvant. inÍznmoløculan intenaaÍ,Lovw,

øven modena.te ¿ucce.t¿ wouLd afrpe-a)L to be nuenv¿d ,(on thø {ainLU dit-
tutt $uÍ.unø. In tl'te møonl,írne, ¡tíecwneaL appnctac.hu üLe, nec?JsauLt¡,



SECTI?N 17: REUIF]¡\

¡1) Fttnn*L Ç-uanf.un l't zchcuúea.L Co !-lLs i-o n

Th¿tt¿ a.)Le 
^øve,þL&L 

¿xcøt,Lent

ba¡i¿ o(1 ecUJtríctn the-or"A (1 ,2,3,4,51 ,

quQ./rti0r,t6 ct(, túqttun cne. nøden,te-c| to fhe.

[outtd. th¿nein"

Tytf¿turuI-
Coon-dLnaÍ.ø i,

L4oL¿eu.Le 1

Thgntl_

books tu'nLch de-al t.:íth the !1ctu'ncr-t-

In Í.h¿ {oU-ou,tínq, dø(írui.tiot¡;' cntd

coillilLQ-\1-en¿iv¿ di,scut,t"íon¡ tc b¿

Di.tøct I E.tctsLLc cmd Ine-I-a¿tic I CoL.{iti-otu

Condíden a qute-nø.tiz¿d nonttea,,L)Lnl,L.quten-t. coWi,sícn a¡ do.LLot+u":

ín.tetuta.t-

--- P.¿La.LLv¿ Coottd,Lnat¿ þ,

Sf.a,te tlecton o{1 p.e.X-o-tivø !,lofior. lA)

Ín t¿ v¿cfon-

Iíù
'i,"*nn'"-0
t , L+ç. tt LLVL

Ccondinrú.ø i2

t,4ctLe-uLe. 2

, Figuttø- | 
-.,),

De.dine hl = Haw;-l,tonían o{, {ne-e moLøcul¿

ItZ = HøniÄonLcm o{ dnee mct!-¿euL¿ Z

K = opørL(Lt(rn o { neLa-t Lv¿ [¿Lnøtic Ø,,LetLgLJ

t{O=h'l +hZ K=h+K
H = {ulL l-layulfotuLan o{ th¿ au^ÍØn

V = itttettcteÍion poteru:LLa-L = tl - ll0

E = toÍ.a,L ulengLJ ctÁ tlne 
^Ljt)Í.un

Th¿ iufia-L rtaf¿ vec.tctn I l¿;¿) = ll;it,íz) øvoLve,s ituta a vec.ton w.ífh

ouÍqoíng 'sta.tLonan.u u)avø bowtdanq condifiovu lã;i*) c,ceûndLncr to thø

Lí¡t¡tnto"nn-Sehoo.Lngen- equal)-l,I ( 5, Pant Z ) :

inter'ntu,

¿tctte v¿ctoh



4

'lñ.;i+) = llz;l) + Lin.( E + Le - H )"\v1n;t¡
eno+ AU )

= ln;¿) + L,un ( E + ie - tln ¡-\VlÞ.;i*)
cuTn u

T'ne- Linte*On i's tal¿¿n ct{.tet"' fin¿ n¿X-evctrvt ínÍøqno.fiott¿ hav¿ beut pattltonn-

¿d ancl u.ti,U- l:ø ttnri.tÍ.ed. {,nctm thø tu-bt"ec¡uønf n"otcti.Lott. ALso, E' it cle[ín-

ed bg E+ = E + íe and Íhe- Li¡cpnta.rut-ScJ,Ltoingah ec¡ucrÍion bøcotnø,s

An anbittta.nq (Lnct{- ¿Í.a.tø lñ; f) wi}-.t- occun ín Lhe. owtgoíng doLu.tion wiilt

unplrtude

% 
(R) = ({:;nlø;r+) . A(3 }

Thu-t i¿, in th-ø coo,tdinalØ )LeprLe^Q,n.talion thø outgoínq wavq- (uncîion

, n'+ (ïtrR) = (ttrnlä;i*)

eut b¿ øxpande.d ín the- com¡c!-e.tz,seÍ, o( inÍ.erutøL tocwø (uncÍiltL/: cLCC-ltLd-

íng to thz ecluøtion

Y+ ln,-Rl ' L F;(R) O, (U ) A(41
jt r

wlt"ert¿ þ j()Ll = (n ¡)
= (-ot,n2l i 1,i 2\

= (n1li1)Qr1iz\ = þ¡tftt)ø,r&rl

and htø¡r(Íy) = Ejt4¡rl-\)

h2+¡r(n2l = Ejzþjz(ftr) 
"

Thø ¿calat ¡tttoducf o( boíh ,side¿ o( thø Li¡t,pmann- Schwüqen

equafion A(2) ouLtlt" an anbiina,rul t¡rLna.t- ttote vøc,to¡t (f;ft.¡ gívet

A(2)



$;Rl-þ;i*) ' g;nlñ.;i) * (l;nl(r*-rol-1v(l',ñ') lt¿;í*)

= (Rl¿Xrçl¿) . (¿t(nlft*-tt.,)-1vftia'l ln;t) .

No¿u (RlL) = dL6'-R , (f l¿) = o{í , and Íhe aytøcil.n-ol nødoLu't'Lon od

rc* -uo)-t

rc+-Hl,l-1 = I li)({-e ¡-x)-' <il
J

ane ín¿ented into tlti^t ec¡uo.tLon,

(f;ñl 1,.;¡*) = *Ë'Ror¿ * ¡.(nl ( E*-EÁ-K)-' (tlv(i',ft' I l¡>ç liz;í*)

Dedínø v6¡ß'l = <úlv(:',4'll¡> 

u

= Iþirl¡-o) V(fr' ,R'l 4 ¡(n'l dþ.' A(5)

and. tlte Gtteen'¿ duneQLon Cfi { 
-n, R' ) aeeottd,Lng to n

af,ll,R') = (R I lr*-16 -rc|-t lñ') . A(6)

I hIA

(ú;-B]l¿;t'l = tE'Ra 6¿ 
* ¡:(R I (E*-e 

O:r¡ 
-1 [R') v 

6jß' )(R' I Ç la;¿.)aã.'
J-

= tE'Ro6, n rr(nl G+-e ,-Rl-r l-R') v6¡ß')(irR' lT¿;¿*)aB'

and dina.l!-q,

Fd(ñ) =*ã'Rô6¿n naitñ,ñ')vlj(R') rr{-n')añ' . A(7)

Tttís ec¡uagLon,LQ.ptLe,6enÍl a. ¿e.t o{ eoupLød ecluo,-tioru {on thø o'rnp!'i-tudel

o{ t6ø ínl.uu,n(. ttøte¡ inctuded Ln thø øxpatuíon ct( tlnø ou,.tgoing ¿oItLLon

lo the lippmann-ScJu,aLngøn equo.tLon ín the coond'Lnate ,Lep\e.âevt'taÌ'L'on. It.

See Note a.t the end od Ap¡cend'Lx I,



6

i.a ¡cettlna¡cy mofte o(ten encouyttened u thø ec¿wLvaLønt. d"Lt¡íøttønLLal ecluaLLon

( ltppendix I ).
ì .-.' ( E-E{-K) F{ (ñ) = ,,V ói 

( R) Fi ( R) A(7' )otrr

I3onn Sen Les

The N¿unann ¿enLe¡ ( 6 rpwJø 2SS ) , the tanpLe.at i.tela't'Lve tol-

u.LLon Ío øqua.tLon AlTl , irs eomnonLrtr ne|¡e,uted to u thø ßonn Appnox-imaüLon.

Tl'te el-enent¿ o I thit a¡tpnox,imaLLon a¡cø ouÍ],ínød ín the $oLLowLng:

Tetto onden;

rd(a) = tF'Ro l,
FfuÁt. ordett;

. Fd (R) = ,*É'ãl0, * IL9i(ñ, ñ' ) v 
6jR' 

) *E'ñÄ ,ran'

= &É"ft u,, r rgi(R,R, )v6¡(R,)*:1r.fräfr.' A(e)
ú.1-

Søeond. onl.øtt;

Fd (R) = úË'ñ06, ' IL.G!I,R,R') Lt óiR'l t*F'.'U' u r, +

rllß, ,R"l v 
¡itR"l 

úci¿' 
R"¿P" y¿Pr

= *É' uu 

O, 
* rcl,G.,R, ) v 

6^L¡p, 
¡ uilz.á.' ¿p, * 

¡,(t o)

r I L.Gi( ñ, 
-R' 

) v 
6 i 

(n' I ai( R', R" t v 
¡ i(rt" ¡ ¿iñ'ñ" ¿p"

Hígl'tøn ondet tøntru can be denLved bq an obviotu e.x.ten¿ictn o{ tJuit i.ten-

aùLve pnoeedtne, Hot,Jevøn, in pttaclica.L tømø, Ã(9) neprclønLt thø øua}

Lirw:.t. o{ tue-l't caLcula.LLcna, Speo:c{ic ßonn renLu ¿hou,Ld be exaninød in

te:twt¿ od thaítt convehßence pnopenLLu (7),

At,gl



Cno¿'s Seetiottt

Tl¡tø d"Lí6enent.í*(- tea.ttenLng cno^^ tecfion þi*l i's gíven
da

fn *r, 
= 11'2 ¡znItzlz1 ¡ilz

wl¿ene do;-, i,s tl'te numben o( evenlt í*l Aca,tÍ.u¿d into the øLwnenf. od4-)ô

,soLia angle dn pen uru.t Límø and pen uwí.t inoLdenf dLux, | il tl,te n¿duc-

ea mo¿¿ o( the tqttem, and Íhe øLemenl's ol thø tnnui-tLon ma,tluLx ut¿

T6i=(t;Blvliz;i*) , A(tzl

In lhe eoond,Lna,te tleprLøtenta.tion tlvi.a exytne's¿íon i's (Aytytend,Lx TI)

r 6¿(-N = ,j, 
O jlnt r, lnt , 

^(t 
s)

Sueee¿¿ive appno*inaLLont to lhe T úi *u obtøLned bq iwenLLon od thø

ßotm ex¡catuion don the f ¡(-Rl iytto A(13).

rrrrñt = v 
ßit-nllã'R 

* nv {irntci(ñ,ñ' lv ¡rlB')*E'R'd-n' +

t fi; v 
l¡l-R) 

afitn,-a, ) v 
r r, 

( ñ, ) GäRia,, I v 
r, ¿(fr,, ) *rl'-R" ¿v,, ¿v,j¡, or v .

' + luLghen ctnden tenm's A{l4l

Thø tígwLdicanee od the tennt in ttui¿ equa,tLon can be vLved.Lttr dønon-

¿Ltoi.ed d,Laghorvmal-Lca,(lq ad ¿hctwn ín tl'te aeeompawqíng digune.

bq

A(11)

Gä

i":-
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The¿e diagnøu a-.%o ¿¿nve. to ¡coint ou.t Íhø møLn inadøcluaeq od

o( flu<^t d'øtut'cytLíon, tlnl¿¿,t tl't¿ neLa.t-Lvø t¿Lnef,Lc Q.nQ)qU ol ttrt¿ co!-ü¿ion

pa.tttnent it vønq much [-aqøn Í,han thø enzngq

e7l,ti¡ion, the intenmed,Lafø ¿taf.u cannot bø

plnne wavø iwif,ia,L ttaf.e. Thø ßo¡n ten Lu irs

enetLg U a¡cyt tto x,ína.LLo n.

Di¿.t onfød U av ¿ AtcpnoxintaLLon

CovwídenabLe funpn-ovønenf. ean be a"ehøLvød ín ea,6e¡ whute tl'te

ínÍ.enacÍ,Lon potenïLaL VØrn) can bø ytaú,Lonød, a,s

V(-/1,-R) = U(ñ) + W(1,-Bl , A(1 5)

whette (nftr?l nepnetents a ¿ma.LL addil,Lon to U(B), tl"u ma,Ln eoyttnLbu,tLctn

to v(i,fr). Sínce i-t d,epend,s on the intenna!. coo,td,ínafu, w(í,fr) it nu-

¡tontlbLe don inet-a.tÍ-ic evenÍt; wltøneo"s Ul-R) netuLt¡ in ela¿Í,Lc coLL,¿-

iora onLq.

ttLa.n^ {etvted dunLnq tl+e

expøc,ted to pnopagq.t¿ o¿ tl'te

thu,s inUuínsíea)-LtJ a ltíglt

A{71Re.ea,t L ÍJte eoupLed ec¡ua,LLoru {on thø anyil).tudet

Fd(R) = nÍã'ãe 
6¿ 

* rEGi(R,ã,) vAi(R,lr¡ñ,)añ,,
JUJ

whute

Thu.t

v 6j(Rt = /oi ftt v(lL,nl + ¡tU an

= u(R) 6 di * 0t #(Rt c

Fd(ñ) =*É'Ro6¿* rcö(R,n,)u( o,)Fl(ñ,)dñ, +

IL.Gõ(R,R' ) w 6jñ,) rr(ñ, ) ¿ñ, . 
A(t ol

J

The Di¿ton'ted $lavø Aytytnox,ina,f,Lon pnoeede,s on Íhø ars¿um¡cl,ion tha.t thø

coup.('Lng tøntnb W6i(-R't anø ¿nta!.L enouglt ¿uctt thctt the ¿olu.tLoyø to the

uncoupLed ec¡uaf,Lorø I putte eLatLLc tea.tten Lng I ,

Fl(R) = &Þ'R66¿ * rcölR,ñ,)u(ñ,tr¡(ñ,)dR, , A(17)
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Lhe ¿o-ca[,t-ed "dÅ¿tonted wave^", cr)Le. good cand'LdaÍ.e's (lctn,subtt),tufion Ln-

to the nLqlrf hand ¿íde od the. eouytLød ecluaÍiont A(16l , Cløa'lq, th;-6 L6

a¡cytno¡cnia.tø onTtl lon co!-Ltsíont Ln wh,Lclt the irtt¿nna'L atcúe¡ ctd Íhz rnoL-

øcu"l-e^ a.)Le ny.t a¡tpnee'La-bLq pøn'tunbød,

P en t unb¿d StaLLo nanq St aÍ.e¡ Me.thod

(t¡ne.n Vft,kl U atnong enouqh to ¿øveneLq pønfwtb thø inf.¿nnal-

¿tatu, the øx¡catuLon oí v* (-tL,-Rl iÁ but ødþeÍ.ed ín tuuu o{ thø s-d''La-

boi.Lc øLgøntto,tu x¡ñ,fr| od the qua.^í-moLecu.Le '(onned bq tlne cot(id'íng

aqttemt*,

y+¡rr,R) = ,¡o j(n)x; (fr,R|

Con¿iden¿d. in tlti¿ waq V(ir-Bl Lt an intnanol¿cu.La,n ytotenLLaL ¿inc¿ /',t iÁ

contnLnød in thø HanLL.towLan tlo = h + Vfi-,-R) wLuLc!+ genetu.tU Íhe ¿ta.te's

x,(ã,R) . Th¿ neLøvant liyt'pnann-Scht¡tíngen ec¡uaÍion i-a
J

ll¿;i*) = ll¿;i) + rc+-Hì-1rcl1z;t*) ,

A(1 8l

AU e)

A(20)

A(21)

wh¿nø .i-t .U to bø

enetwq and

Løa"d¿ to

whette

neea.Lhød fhaÍ. K i¿ the opuLa.to;l1 o$ nøLaLLvø l¿ine,OLc

H=H0+V(n,R) =Ho*K .

AnaLqaia øxactTq analogoud to the døniva.tion od ec¡ua.t'Lon Ã(7)

Ad(R) = dF'Ro6¿ o IL.GL(R,R')Kdi (ñ')nr{ñ')aã'

cf{R,n,)' (ñl rc+-Ha.)-rl n')

'f 
$ thø Xrft,-A nepnetent. el-ec-tttowLc ¿taf.u od idøntLca,t- ttucløL,

,y*¡i,-n) nu.ot contøLn aqnvne.tnLc oud" anLi-tg,rwe,tnie eomponenta ( t chpt''\S )'



î0

aJ1.d

K liß) = t*lift,BlKx jlTL,Þl d"IL

Tttc.ttl'.iLicyy5 cutØ Í.!ru¿ tLte. ttesul,t od ,¡te.ntunbo-tíon

^L(ttQ-'5 
br1 Í.itø tteLa"tive- moÍioyt o{1 Í.he- colil¿ittn

TILr xjã,Þt o.rLe {rLequenÍ.Lt1 zxpand.e-d

¿tafø,s ot¡ thø i¿rtLa.tød t:g¡t:Í.ønt;

/¡(221

o( the- rûoLe-cut.cuL u-gen-

¡coJtf.ne,h,S "

ín Í¿nnø o { fhø eigen-

A(23)

A(241

in whieh caae

x¡ft,P-) = ,r,ß!!' (R) d,i ' 
(¿)

K 
( j(R) = ÍLtß*¡!, (n) aT , Vt)Kß 

¡ ¡,r{R! 
o;,, (nl d.Tt

= z ßt¡'(A) Xß¡¡,(Rl
j' oJ

The ulual a¡c¡tnoaeh I t chytÍ., 15 , rmd (81 I to lh¿ ¿oluLLon

o.l AQ|) i,s Í.0 0Js6ui1e fhaf aLt non-diaqonal te-nø ctthe.n- tho,n d,i..aec,t

cott¡tl-Lngt, l(1¿(ñ) ccut bø íguonecl, .Leavínq

Al(R) = &Þ'ou{,i* r;l(ft,ã'lK/úitn',trr¿(ñ')¿ñ' , Alzs)

The- ¿va,ütatiott od tlte eouytling le-nnus i¿ nct en ea.LLJ Í.a,tl¿ md mu¿t b¿

a¡c¡tnoache-d wi-th caution { 5, pctgz 175 I. Hotüøvett, Íhø nte,thod a{ ¡cønfun-

bed 'staÍ,Lona.tLA ¿ta.tø¿ Ls ¡tattticuLan{-q twi.fa[:Le t¡ct aLow c-ol,(i,siont' (9) ;

Íal¿u account o( thz considutctb,Lø dLtÍ.ontioit o( the neL-a.tiv¿ ¡noÍ,Lctn

( 5, ¡'sdge 177 ); ctnd a.L!-oç',t¿ {¡ott thø de.acnL¡cLLon od aLøcÍ,Lon-øxchctngø

,LQ.üLrLcLngØx¿nt coL%¡ion¿ ( 1, cltpt, 15 ).

G ute.utL Re. ruutatrq ¿inent C a L(Ls io n,s

A qarcnal- ,L¿üuLarLqanønÍ. ctslil¿ictn Lt ant encounfe.n duninq

whích tlte- coLü¿Lon. ¡tanfnøn's ¿xchct'Lqe, on"e- o)L rno)Le- ¡tanf.ic!-øt | 10 paqe

333 ). C[tenica"f- n¿a.ctiotu ane ntol-¿cuLan n¿øtttange.nent cctl,Ii¿iotu {ton

which llt"e excltatrqød. pwttic,[-ø¿ ct¡te cotutífue.nt afon¿" FttwtaL(-q, Í.hø
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p0.5/ríb¿lLtr.l 0l )LZa.r'/L(Lt1gØ11ent c()f.li^;-(),"1,5 ar,í'se; I,ttont tlt"e non-uwLcluØrLe/r'5

o(1 the ttetotluÍLan rt( tlrc {u.lJ HanL.l-ronictn H ='ll0 + V(,71,fr1 " T!'La.t 't'5,

Vln,R) i¿ cho¿Q-tt ctcectttcling to th¿ bøhavíon ct[ tlte mol-eeu\e's {ton lñ¡* -.

Ftttt e.La.*LLc currl øv¿n inzLatLLc coW¿íotu, -R .*, be tal¿en a¿ lhø ,s¿)rt}L-

oÌion o{ tlrc cØnl-Le,,s o[ malt: ct(1 /:he- mr-,!-¿cu.te.t ancl Vli,R) Ls e{1(ec-rJvet-q

wúqtie. Ã n¿o-nnctngutenf cttLU,ti.on tte,tu-Lt¿ (nom thø (a.ct thaf. the (ina-L

.sÍ.ctlø neLa,{ive coondina;te cat'L d,t$$en {1zom tlnÍ. a( the. íwLtia,p- t"Í.a.te,

Tht vaniou/r cluft¿øt the cctlJi¡icstt ca"n tctl¿¿ atte- ca-L[-ed chavtneLt ( 2 ).

7n thþ" 
^¿nter 

a col,Lil"i.on i'5 eLatLLc, ín¿La,sÍicp on ,LQ-cwLctngønatt

s.ccltLdínq t.o u¡he.th¿n the- coLli¿Lon palttnerLt ttutain in th¿ s"amø ínt¿ttncçL

^Í.cLtØ 
o{1 the, lrafiQ- chunn¿Le ehctnge iy¡f¿ttnø{- ¿tnters o[ the. ât"nte ¿ftq¡a¡l¿¿,

on entø¡t a d,L(\(enent channeL"

Løt th¿ nuc\ufioy_¿ l( = Uff + Vsft,fr.¡ ,

H " ftfi + vß¡n,"r) ,

aytcl u = tl'ó + v^((irR)

denotø t[,tø inLtia!-, a" (ina,{-, utd an anl:iÅnautr ch"anne.[- ne,s¡te-c,tive.Lq.

T.hø inf¿nna.(. 'staf.u ate tuni.tÍ.ørl a.,s liy) and. wít.(- havp- cctttl,itruou^ a,s

wøll a,s d,Ltcn.e.te- bøhavíon, Thø Li¡tpmat'm-Selusin"qen. ec¡ua.tion analogou¿ to

equation Al2l

Itz;iþ = liz;io) + ll+-ttg)-Ivolir;i-*> Alz6l

,Lepne.6ønf's a" eontpLe.te- dg1naníeaL de'scni¡c.LLon o{ Í.he coLU¿ion, Th"e r¿oLL-

owíng rnawL¡cu,{-crLLo,Lb carlve-hf. A(26) into ct {onn t,,:h,Lch ind,Leafe's thø ¡tttazs-

e.r4,ce o{ ne-cttutanged f.ennus.

rc+ -Hil lñ.;í[l = rc+ -Hll lli;¿o) + uo lfr;¡-*)

(E+-ufi-vu) lã;r-i) (E+-Hi) ltz;ío)

(E+-Hil l-t ;i,\(E+ -HI l-t¿;Lå) =
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¿íneø ufilÞ;io) = EIE;io) ,

rc+-H) la;r.j) = írlf¿;io) *

E*-u|-vsl la;¿l) = ielt¿;io)

' lrr;i.rl = ft*-H|o)-lirlã;ío) n rc*-H8)-tvslË;t[) A(27)

, The anpLifude o( tlte íntønna,L af.o"tø l{u} af ne,La.Í,Lve ,sepav-
a

i at¡0,, þ. can thtu be wni-tÍ,en cu

( f u 
; n I t¿; ¿å) = ( ds ; R I rc* -ufi) - 1 irl-tz ; i) * (ls ; nl tr. -u|'t - 1 ve l-t¿; ¿-"t

The eomp!-e,tønøtt** o6 the ({u;al and" the tpeci.na!. d.ecompotifuLon od

lE*-ttg)-l ø(..(.ow tbí¿ to be w¡u.tÌ.øn a¿

(tru;nl t ;i.*) = /(-n lie(E+-Er-K)-t l-n') (ds; -n' 
lT¿;¡ä)¿B' +

¡z(3]G*-e 6-rct-l ¡-n') (du ¡u0 fn' ,-R' ) lisx !s;fr' I-I;Lä)¿F.'

Tt'te dedíwi,LLou Fl(R) = ((rs;BlFr;¡I) ,
Q¿ - -

Li)'(ñ, ft, ) = (R | ¿e _ lñ,) ,

cso-(ñ,ñ,) = (R¡ 3- rn,¡ ,
(E*-E¡r-K)

vft,tnl = (ds lvl v"Et tiu) ,

and sftitil)*É'ã = (dßl¿J &l*o

zetu.Lt in tl+e $oL.{-owLng øc¡uabLorø don the wnytLí.tudøt ,

r[rnr = ¡18*(ñ,-R,)sf;i{É,t*ã'R' on, +

¡ñt*(R,-R' ) vs6¡(ñ' t rf (ñ' ) ¿ñ' Aest
1-,- TILU it penhayt¿ a Lø¿¿ necondi.te ¿taf.ønent o{ Íhø L.-S. ec¡uaLLon (ll).

** Tltø ¿unma,tLon includea inføgna.LLon overL the coytþLnuouÁ ,¡tanÍ..
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loC!-ea.nL91 thenø ex,ctÍ,t ¿uch a.teÍ. o( eclua.tLon's {ctn an anbi-tnaltq eha.nne,{-

A,s in eclua,tLon A,(13), Íhe arnytLLtude,s nøLa.t¿ tct ct T - opa,tLa.totL

aecond"Lng to tln¿ ecluatLon

r9urtnl = (l u;n I uß | t¿; i.")

= ,/'ottñt rltnt

Howevet, ,i-t iÁ not. nøce¡taru1 tct íntttoduce thø ¿Í.0i.ø anytLi.tudør i{ f.h.e

Í.ttsn¿ition anpl)â,ude,¿ anø aL(- tha.t. i¿ d.edinød,* , ,sincø A(?7) a.nd, Al29)

atte tu({icient to d.e.t¿nttinø an integnal equa,tLon (ctn thø fft¿tAl .

r|.-Rt = (lu;n luu lã;i.*)

= (l,s;-n I ue ¡ E* -, ù-1 iul-tz;í) * (lu;ñ I ue I Eo -H ù-1 vß lh;i[)

= /rr(Rl (du¡ueliß) (eo-r¡-Q-'trlR') (ie;R' lTz;io)aÞ.' +

r¡(nl ßulvø liß) (e+-e 
¡-K)-t ¡ñ,)(!s;-R, lvsllz;r+o)dn,

rftrtlt = ¡\vl¡{n' ) rfi*(ñ,ñ' )s}z{ -R' )*É'R'dñ' +

A(2e)

^{30),-,,ß t-nt t nB+( ñ,ñ, )rlilñ, ) dR,ti'litt( ,l170 lKrK ltjltn Jøn

Equat'Lora A(281 rmd A(30) conta,Ln the dqnaníc's ol tLte ata.t¿ and tttan¿i-tLon

an¡tL)-tudet dunLng a, co&Uion. T!+øg a.nø na.tl,Leh a"b¿tnu¿e and not. nead.it-q

ap¡ctied wí-ttnou,t corøidøtabLø timyil,L(íeo.tLon" Tlte nononthogonali.ttl o( f.he

6ta.te.6 o( d"L({en¿nt channø.Lau givíng nLrø to tlne sJ'Ztñ) tønn¿u i,s one

cøn¡cliea,tíng deoÍune" /r, thonough d,i¿ctu¿íon o( tl+i,s point and neatttønge-

mønt co!il'siont itt genena.I- can be {ound ín ne{enence 4 u ehaptuu 4 6 5"

* 
TLru Ítun¿i-tLon øtyt\,ifitde.t a!-on¿ d.e,t¿nvnLnø Éhø d,i(dettentLol uLoôâ-

¿e.ci,Lon (, ¿eø {on exøn¡cL-ø u 13 paae 142 and 14 pa4ø 235 J.
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A,t thet¿ eclua.tiorø Luqqr-.Át, .i.t i,s po^^íbLe tct cctn'sÍtutc.t ßonn

¿e¡t Le.t , dittonf.e-d wave. a¡c:¡tnoxinaÛLons, and ytentuabød ¿ta'tionaLu Lla'te.6

ealuLa,LLon¿ don twautangcmenf. pnob(wø ( 10 and 12 l, flctwøvut' 
^ucc8'5^

lta¿ been ü:n'iÅ.ed,. Th¿ ßo¡wt a¡c¡cnox,uto,'tion is un¿at)u{aa-tonq øvøn af LuQl't

ene.tLgLø¡ ( 13 ¡tagø 149 ). The ?.5,5, møthod lta'6 bøøn ¿uecøt¿lul- wi-th

eyøc.tnon-øxelnnge be,tut¿en tinytTø a,tøt¿ becau¿ø mo!.eulat øLgeruato"te,s dø-

Locø[ize Í]ttz eLøc.t¡ln ovelL both cønttu.¿,

N wtenLca.L I n t øq na.tio n

Joltn¿on and S¿ue'st (151 have døveLoped a- nunelticol mef'hod

{on the tctyufion o{ Éhø eouyt!-ød equaüLon's A(71 {ctn øLa,stLc and íne,Lattic

p,Loeeôâe.ó bo¿ed on th.e inÍttoduc,LLon o( whaÍ. theg ca'(lød " otnytli<'tud¿ døn-

a.i.tg1 duncfiovlÁ", wh'Lct't aLe 
^.$npLA 

exp,LQ/s^ød bq ecluaþLotr A(12).

T r; ßl = (l;ñ.lvl,l',n') lÉ;i*)í)4- 
= Lv r; (R) F/ ( R)

EquatLon /r(7) gon- tt'te Fj(R) n^,i.Å' ,n 
J

A(1 2)

A(1 3l

r 5¿ßl =,jr {j(-B) 
t*l''Ra ¡¡ * r;:,cä{ñ,ñ' t, i i, la' )r,, (ñ' )dR' i

= vliß)tE'R + ÍL.vÁ,tnla[(ñ,ã,)T¡ilñ']dR' , A(31)
jut

( TþU ec¡ua.f,Lon can be dønLved im¿d,La.te.Lq {nom the opønoâ.on øc1ua.t'Lon

l=v+vGöT.)
ßníe(!.q, the melhod coyøi,tt's od tnøa.ting tlte eønytLe,tø pttobLen

o¿ the awn o( weoJ¿en intønaci,Lon potønl,La.Lt and nøpLac,'Lng the integn-al

ín A(311 wi.tt't a c¿uadnnfune óurt1 | lløpezoíd ott Sim'¡tton't nuLø l.

DøLytLen and illcJf',or¿ ( 16 and 17 ) Løv¿ d¿veLoped a taJtøne u¿'

íng thø diwi.tø d,Ld$enence mei.hod. wtruLch ia ap,pl,i.cahlø to exchange fteac-

î,Lovtt a¿ wej-L a.a eLa¡tic ond ínelaÁt'Le prLoceôôùse
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Gondon lI8) ha'6 tLecQ-ntlq ytnøsevtt¿d a.ne.thod (on eorøtttuc-LLng

tciecect¡í¿e anaLt¿tie 'soLuÍioiu fo A(7'),

A Føto AppI-LcaLLon's.

The- ßonn aytpnox,una,tion yttwvidød t\te 6þr'st mel$Á od exæniwLng

the- øLutenÍ-aLq colli.tiovL frrllce^^ ( 19 and 20 )

H+11+*H++H.

Mfttough a!.L cno¿¿ ¿ectLon eaLcwLaLLont tend lctwatd the ßonn ap'pnoximo'LLon

ne¿u.tL¿, th,í-6 conve-rraence ocaü/5 af. enengie's ttlpiea.t-Lq od thø ondut od

100 t¿øV ( 14 page 169 ). Th,U me.thod i,s not. a.decluafe in tltz ínte¡nød-

ia.te to Low enengrl nonç1ul li¿aø¿íond od the Bontt appnox-i-rrtaLLon eavt be

dctund in t\tø aøLoLu btJ ßnan¿d¿n ( 12 oad 13 ) ond HoL.t and l,|oi¡ewí-ttclt

(7) 
"

TItø d,i¿tontød. wave a4tpnox,inailLon, on tþt¿ othøn hand', ha"s be¿n

ex,taøLvelq aytpl-Led, in th¿ intenned"LaÍ,¿ and Low enen4A fta.nger; ytwú.Le-

u.LaLt-rJ in ¿tud,Le.¿ o{ nota,LLon and/on vib¡ts..tiona.L inøLo¿Í,Lc eoUi¿iotu

betnø¿n tinpTe moL¿cuLe,s ( 21 , 22, and 23 Jacl¿¿on and lrloti. (24) pftQÁ-

ewted thø dítut. eomple,te ca.Lcu.LabLon o{ tnantLa,þLona!--vibn-a,t-+ona.L ønen4q

exchangø be,tutøen a hatutowLc dia.toníc moLøeuLe and, a co%neaL aÍ.om expon-

enLLa.(lq nepQ-Ue.d bg thø neanerL o-tom o{ Íhø moLøaú-ø, Tln¿,ín lonnuJ-a¿ hav¿

bøen uød. neyteated,t-q in d¿¡cu,srionÁ on mo!-eculat etlelrqLJ ttøn¿.$en ( 25 and

26 ) . The Jact¿ton ond MoÍ.t aytpnoaeh i.s ecawLva.Lent to a ditut orLderL i-ten- .

* 
Tlru {ol.Lowíng cLa'stídíea,tion ha's bøen adoyttød, in th,i^t doeument.

{ Clnw,Leal Enengq < l1eV }

Low Enengq < t00eV

Infenned,La,tø Enet4q l00eV Ío 100\¿eV

Hþ|t Eneagq 1001¿eV to ll,leV

{ ReLa,tLvLdLLc Enengq > lMøV }
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a"l;oyt od øc¡uaLLon A(16), tLíghen oude-tL tutvu ltcwe. be-en conaidene-d bq

TIúe-(-ø and W¿ute (271. Suc!'t eon¿id¿ttaLLon¡ 0.)L¿ n¿cQ.L,satL| ín ctndøn to

d,í.¿eu,a¿ mu.(f,L¡cLe-cluantwn tnawsi.tion¿ and, th¿ eonvenql.nce- ol1 ttne i.tøna-

LLon, Reeenf,[-q, Robønt¿ and Ro¿,s l28l havø ínve¿tLqaÍQ-d Íhø Lten-a.tive

¿oLution {on- tltø ca.te o(¡ notaÙLona!- ineTa¡tic ¿ea.tÍ.ütLnq,

Thz d"Ltt.ont¿d. wavø ntefhod. wa¿ øn¡tTot1ed" bq WLe's (29) ín an

bnpontanf, atudg od ÍttauLaúLona,L-víbnationa.[- enehgA t¡ant{øn ín He-H2

co!,Li.¿ions, a, calø (on wLr.Lch tl,t¿ ¿xa,c.t. intenacbLon ¡totøwtiaL ha¡ b¿zn

calcuLaf.ed (30), Thø ne,sutts od th.a.t ttudq wt¿ na.thøn- wuefÍ.Iing. It

wou,t-d afrpez.tL tha.t the deeorrycoai.tion o{ Í-!tø infønnolecwLan potentiaL in-

Í.o the ôun od pøiruaiae i.tutacLLon¿ ( th¿,so-cal-Lød dumb-bell mode,L )

i¿ not ¿aLu(ac.tonq and that the Ãnpontance o( the eoLlineat eon{ígwt-

a.t-Lo n .ha¿ b een ov enemytha,sLzed,

Thø ytøntanb¿d ¿toi,LonaLrJ 
^l.aLe,6 

me,t!'rcd" I'ta,s mef. wi,tl't f,uLLL¿

ap¡cLLcaLLon owttide od Lts ¿ønLc]-a¿.ticaL .un¡cacÍ. ytwune.tuL vuttion ( ¿ee

See-tLon II ß o,nd (8) ) . A dÁaution od the d*{:len¿nf,La-L ec¡ua-L.Lon

øcawLvalent. to ec¿ua.tLon A(201 ean bø {ound in (31) 
"

Jol'tn'son and Secne¿t have ap¡cLi¿d thein m¿thod o{ an¡tLi.tudø

deui,tt¡ dunci,Lont ( ¿ee page 14 ) to thø coLlinectn eoLIit¡ion o d a ytaú.-

ia,Lø and a haunonLc o^c,i-t-La.ton (321 and ttotaLLona!. ineLattíe He-H2 coL-

!,Ltíoø (33l' . Pe¡.tunba,tLon apptloa.che.,s ¿uch a.t tho,se o{ TLvLeLø and N¿ate

(27) and Robentt and Ro's,s (28) aLe com'pcuLed to tho¿e od Johnton aytd S¿-

ctL¿,6t, uthich anø corøidenød to bø exac.t, Evíd,enL(-q, the bnmed"Lo.te nunuL-

íeol inÍ.eatta,LLon od thø eoupLed øquabLorø Ld tupe-nion Lo conv¿nLionaL

¡tentunbaLLon expu,tl^íons, a,t L¿a,tt. in tJte ca,6e.,5 d,itcu's¿ed,!

*

can be

Thi-t nwne¡-Lcal aytytnoaeh to thø theott4 od ttøn^ti.tion ønpl).fuide.d

genena.{,Lzød 1,3l,.
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The'¡snecedinq exanytle's ttlpidg .Cl'te cuatent L¿veI o(, t"oytt'vÁtL-

eation o{ cluantí.taLLve accoun-tt o{ "ttøal" col'{-i'siow¿. TI'Ls.f. i's, nodøL

calatLaf,Lon^ ct)Le- nuteLg¡ ytnuewted don anqtbLnq tn()rLQ. eomp!.Lea,t¿d than

d"La,Í.onLe moLeeuLet. Howøven, Í.hø {onna.L a¡cytnoaeh od mwLtLel'tannzL coLil¿-

ion th¿onq o{(etu qua.ü.ta.tivø in'sígLtt into Alme- genüLa'L plnønoine-na , ,5ueh

a¿ nadial,Lv¿ and colLitíonøL n¿eombinaLLctn and ununoLeeula.tt decomyto,s-

i-tiott. Notab\¿ in tluí.t ,LegaLd. ute t!,tø wonh¡ o{1 Løvine ( 5 and te{eneneet

theneín ) , HaU and Levine (35lr , Cou.(¿on and Løvíne (361 , and I'liet ( Sl

ad 38 ).
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S¿ction II ßl SønLcla'súca-L CctLil¿ion Theonq

lçtomt , utd even ysnoÍlnl, anø ,su{{ic,Lznt{-t1 ma's¿ívø 'sucln Íhat

tltø moÍ,Lou o( thaLtt cenltte.t ctd tna'st can bø aceuLo-t¿Lq dz'scnLbed bq e,Lcud-

LcaL tna"jøc,tonLø¿ a,t enengie.t abctve Íhø Low clneníea'L ÌL&nqe., Th,ít ,sinpli-

díeatiott ínvol¿e¿ a ytíc,tutte o$ ,sca.ttening pnctes,l68/5 in w!'vLeh tnarøifion's

cttt¿ íttdueed. anonq thø enøttqq Løvøll oÁ the co\!-í'sion ytautn;eta bq a" tiine-

døpendønt ¡cotønLLal fo!-(-otoínq lhø cla's¿Leal ÞtaiecÍo,Ltl o{ tlnuLn ne-LaLLv¿

motLon.

I¡nno"c.t P anonat¿n |.|eflno d

T h¿ íwi'LLaJL unyten-tunb ød

hettø duu,Lbød bq thz ecluaLLont

Holí) = EiW) and

co !.L<.tio n ev oLv e't accotLd'Lng

âA^ten o( {igute 1 Sec-tion LT' A) iÁ

-iE;t
l+,41 = e rL l¿) 6(ii

to 4q Line-d'øpe.nd'ønf' Schnod,inguton¿ t¡u

ec¡uaLLon
{ H6 + v(71,R) } lY) = iha _lu}dL

whene lY) å exytandød ín the aLgenstaf.e's ol Í.he 
.dne.e 

moLøeu'Lot

lv)= t.a¡(tlli,r)=\ejft.)øît¡rl¡> Br,3l

JI
Sub¿Li.tuÍion o( ßl3t ínto ß(21 and utø o( ß(1lr; and the ¿caLan pnoduc't

witi,t an aúi,Lttatttl ¿tct-te v¿cÍ.on <lrfl L-ead to the øquabLon

A6V.l = lihl-' rf, (t) exn{¡(E 
6-E ¡) 

r}v ( ¡ lR)

B(2)

B(1)

w¡ønø the. V r,(B) aLe aÁ ín ec¡ual,Lon A(51 . Thø c.!-a¿díca'L eclua.tiont óon
l)J

the nej-afuLve motLon mutt be aoLved to d'atøtmine thø LtaiecÅ'onq Rlt).

Thø Lntøqna,LLon o{ the netulLLng ¿e,t. od coupled {;,tul ond'en d'L{denøn-

tLaI ec¡uoi,iotu

à¡rt = ÇLh)-' 
f , 

ft) exp hlt t u ¡)t) u6r'{ R (*) } 6(4')
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pLua thø clat¿ical ec¡uo'tiona ( aøe Sea-tion 1I C) ), aubiøc,t to thø ín-

iLLaL condi.tions a¡Wgl = 6!í and a-,sui-tabLø neLailLve. conliq&)Lcttion, iÁ

the (undatne.nLal pnobLøn o{ lhe 'sutic.{.a's¿íea.L pnoeødutte, ¿ínee tLtø 'pnob-

abiti.tq od.the ¿ta,t¿ ( a{Í.øn tlrc coL'U'sion i's P6 = la6ft*-)12, Ecluo,fion

ß(4'l Lt genenal ín the 
^e,,r.Le 

thaÍ. Íhe intønna.L wave duncliová catL ,L¿p-

ne¿ ent. eLøa-ttton"Lc, vibna.tionol, ott nota'LLonaL,sta,t Q'5 .

An anaLoqou,s ¿e-t o$ eclua,tions can be dencved wil.bLn the m¿Ítnod

o{ ¡cenfwtbed ¿Í.aLLona,LA ¿tafe¿. ñ(¿) i,s eon¿íd¿ned to bø a. ¿Low!-q vatutríng

duncf,Lon, ¿o tho-t onø can u's¿ the zerLo otLdQh W,K,B, lofuLLons {on thø

electltoruLc moLøatLøL tu)eve. {uncLLont ( I pase 453 l.
í, e.

x¡{fr.,R(tl ;t} = x¡{l,R(tl }exp{-{t¡rR(¿') }di'}

wlLe.n-Q- Hax¡ïn,R) = Ej(Rlx¡(n,nl ßt6)

genøno.tet thø {ani}-Lan ¿ta.tes (cttt dixød ne.La.tLv¿ ,søytata,tLon. The com-

pLate wavø {uncÍ,i-on i¿ then expanded a¿ in ß1,31 .

"t {í,-Rl tl ; t} = r,.b ¡ 
t, t) x ¡ {i,ã. ( t ) } øxp{ -{ E i {R ( t"t } dt' }

J

H 
ou {'i,-nftl ; tt = ifr!.Y {,1,-R(tl ; t}

o.L

B(5)

E(7)

B(8)

Pnoced,Lng at ín th¿ denLva,tLon od ecluaf,Lon B(4'), onø obtøLru tl'tø do(-but-

ing te.t o{ ecluo,fiorø;

bú(Ð =

aub j ec.t.

!.q theq

tLon in

-z.b ¡ 
( t) I x*U{-n,a t n ú ¡ ft ,É. ( t) } dltøxp {' { {E j { R( ¿' ) } - E 

d 
i n ( ¿' ) } } dt' } 6 ( e )

to th¿ íILLLLøL condiLLon¿ b j(r.g) = 6 ¡i "

Ec¡ua.tioru 8(4'I and B(91 ane d,L(dieu.Lt to ¿oLvø and eontecluent-

a.)Le. coftmonLq døeoupLød vía a '{in^ot. ondut pentunbafion appnoxima-

wh,Lch owLt¡ d"LnøcÅ, coupLLng bøtwøøn the ¿nitLal and {inaL ¿t0,tØ6
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Lt coøiC"¿ned. ( ¿ee I ancl 39 ) . llotoøvett, M 
^ug,qe'6tød' 

bt1 ltn¿ dLtcu¿¿íon¿

iyr S¿cl-Lon II Ãl , nwteruLco,I eompwte-)L ivLte.gnu2Lon tøehnique's ean bø adap-

ted to Í!rc,¿e ¡cnoblø,ns. The ILQ.ÁLLLLÁ o{ Rnytyt and S!'tatyt (40) ind,Lcaf.e tha.t

th¿ ínc.Lulion od mone ¿ta.tøt ín ec¡uo,fion ß1,4') and thtu the poa'síbi-tq o()

mu.{.,ttc1uanl.un Ílnrøi.tLoyLa cux have a covt^idenabLe e{døeÍ on th¿ tnatui.LLon

pnobabil)-LLet.

Tnajec.to¡vLøt

An inponLant cu¡tec.t o{ thø tarucLa¿¿ícaL ana'Lqti.t i's thø

a¡cpnox,ünatLon enpLoqød (on thø (unetion ftft) . uwLLL nøeøntlq, thø

"M.na,Lglú. Iine appttoxi¿naLLon" ha,s bø¿n almotl uwLvensa.L{-q adopted. It

con6i.6û6 od a.dauníng tha.t t|tø pnojøctíle po6^eÁ ttrte tat4e,t toifh coøtant

vetoc,i.tq and o.t a" {íxed inytaaÅ. ytaøne,tett, T|ùU aytpnox,Unal'Lon app¿s'}t6 to

be va.LLd. {on net-aùLv¿ t¿ine-LLc enerLgítu ct{ tlnø ond,¿n o{ a [øw hundned

øLec.ttton voLLt in the ea.te od pnoton - hqdnogen a.tom ¿eal-te-nLng (41).

Anothen appnoaeh con6L6t5 o{ aoLving th¿ cla¿tícal ec¿uaüLctru (on thø

tteLafivø moÍ,Lon nuuLLLng (nom a ,specLdLød íntenvnoLøcuLan potent'La'L.

Hot+øvett, th^Á ,Lá ina.d.øqua.te to the extent tl,toâ. tl'tø íntenno\øcu!-atc pot-

ønLLoJ- deytendd ctn the intQ.ruleL 'statøa od tlte eoLl,i¿Lon ytatfnetu and

eonaøquøntLq clnugøt wi.th th¿ occr.r^JLence ô6 inela.ttie evønÍs, lr pnoeø-

dun¿ tha-t. tal¿e¿ accouytt od fhi-t dil{iaLLtq i's bøLttg deve}opød bq Ul. Con-'

n*galt- and. R. U)a.LLa.ee,*

Eil¿onaL l,le,thod

The ainple¡t. eit¿ona,{- mode,[- netwttt dnont ousauwLng tJtø donn

Fi(R) = øxpAtz¡z)Fl(ñl = eNp(iw¡z)F;(ã) ß(10)
JIL

{oz Íhe anpLi.f.udet ín equa.tLon A[7'), wltute u iÁ the neduced ma¿¿ od the

" Fo¡t anolhøn ayt¡cttoacJt tct Íh,í¡ pnctbLen aeø ( 42 and 43 ).
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óUlt¿m, the z a"x,i¿ i's ,spøcL(íed bq tl'te inLt'LzJ. neLn.t'Lvø vøLoeLtq, and

h2Þ2. = luvL, = E-8, , ß(11)
TvJTJJ

Equaf)-on A(7') helte become's

tyrt, - K - t/dd (-R) \exyt(.Lvv 4z) F'U(RI = 
¡rl I 

v 
l¡ß) 

F'j(R) øxp(#tv jz)

t*r{*r- K - vMlRliFi(R) = 
¡rt/ li(,-R)exp{t-vtu¡-v6)zlr't(Ø . B(tzl

The ytnobt-øn can a,Lso b¿ {onnu.Latød dnom the vieøpoint o{ thø pentwtbed

¿ta.tLonanq dfo.te.t mef.hod ( 44) .

tilj-tl'uLn tIte aL\¿ctna!. appno x,Ûna,t'Lo n,

bq onú-tt,Lng K = 
^T! 

LB , thø astwt:¡cLLon bøíng
2î

ß(12) tl'ten beeanød

inv r,aFll-Rl = ,¡, (jlfrl expt.+vfu ¡-v 6l 
zlF'¡(R)

øc¡ua,tLon ß(12) it t'inpLL$íød

thctt y-r- L45l , Ec¡uo,LLon

B(13)

The ¿.í:wilati.ttl od th,ís øclua,tLon wí.th ec¡ua,LLon ß(41 i¿ obvíout, '[ndøød,

tltøq eø be, made, id¿ntícaL i{ eenta,taaÁtwptionâ alLe adoptød ( Append"Lx

rrl ).
'An e-Labona.tø d"í,scu,s¿icttt o{ monø exacÍ. øLl¿onaL tøchwLquet tho.t

mat¿et ex.ten^ív¿ ue o( P.S.S. -tApe expansíond ean be (ound. ín thø neeevú.

wozlz o{ K.l\4, Wt,.tson and cowo¡theta ( 46 r47 , and 48 I .

L Fn, App!-Leo'ti-ovu

I-tchten (49) I+cu givøn an íIfunína.tLng d,[¡eu¿íon o{ netonant

ehangø øxchange in wluLeh hø ømpLctqød tl,t¿ itt'¡tac.t ytatarrteÅ.øn v¿n¿ícin o( tlzø

yterÍ.utbød ¿tal,Lonautr ata.te,t me,thod, to ctbtøLn clua.t-i.tntive s,g,Leement. wí-tlt

Í.he ne,sulf.¿ ct{ Loetzwood and Evønhaut (50) on eLøc,üton eaptwtø pn-obabL{i.tq

ín pnoton - hqdnogen af.om collÁ¿ion¿ a,t int¿nnødia.tø enutgíed. An ø6áen-

LLa.LU ¿imi-[-ut but mon¿ de,tailød coleulal,Lon Lw¿ bøen neponf.ed bq 80¿ø6

and UJi,!,LLo,n¿ (51).
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He,Lbíq atd Ev¿nJtaú l52l nepctnÍ.e-d aeeuta,te d'Lllø,t¿nLLaL møa's-

unutent¡ ctl thø eløotnon captu)L¿ pnobabi.{.i.tq ín pnctton - t'tqdnctgøn a'tom

eollitict¡ø. The¡e da,ta have. ytnovidød a va.Luab!-Q- gorlgø (on eompat*ng ttnø

vanLou.t thøctne.tical a.ttempt,s to døal wi-th tlut '¡tnobLem. AÍ. pnøtøni, Íhø

mo¿t aecuno.te eaLatLaüLon¿ anø tl,tct¿ø o( {líLe-tt and Gal-Lcthen ( 53 and 54 ) ,

who a,¡tplied a nwn¿nLeaL íntegna.tion tclneme, to tlt¿ eoupLød øc¡uafiona ß{4') .

Thø:cn cæ(.eu.Lo.LLoru l54l a6^umø ÉL¿e ¿tnnLglLt !,íne apytnoxi:naLLon and wrty:Lctttr

a bcaLd 
^Q.t 

od tttavøWLng Stwunian dunal-Lorø, a $ea.tunø wh.Lc|t expo^e/s

tttø imytottÍ.ancØ od thø httrd,nogewLc covttLnuun. Thø neruLt's o{ (52) a.nd' {541

uLe eom;/ra-)Led in {ígue (3),

SitnLLaúq, dinec.t. numø¡úca.L a,ttacl¿t on thø eoupLed ec¡ua'LLon't

o{ lhø ¿qtrLc!.a.Á¿ica.L apytnoach to tJrø thøon4 o{ cctLl,Laíont o( ,sma.L[- moL-

eeu,Løt ane bøeomíng convnon in thø Lite¡ta.twtø" Reytnuenf.a.tivø o( Íhue

atø Í.h¿ pub.LLea.LLoru og Loe[¿en and, End,nu (551 and Loclzøn and. tILLson $il:

Tlteq anpl-ot1ød t|te me.tlnod o( Høm.Ln avLd HoL.{,Lngdwontl't (57) to íntøgna.tø

a ¿e-t od ec¡uaLLonr con6i.6ting od 
^Q.ve.n 

coupLød ampl)-tudU ( ec¡uaÍion

ß14') ) and thø cLot¿íeaL equa'LLont o{ mol-Lon don ttrte a'tom - d.Latønie

moløat[-e eoLUtíon ¡node,[- dUcníltød pttevíoulq ( pa4ø 15 ) " Loel¿ut and

End¡tat a.ccounted don the anlna¡mowLcLtq o6 Íhø moLeutlan víbnaLion bA u¿'

ing a l,4otuø duncüLctn, whenøa.t LocJzøn and u)LL¿on øød a LtatmowLc modeL.

TItø d,L{{¿)Le-nce. i.d dígwL{Lcant even {on ú.a.tøa o{ Low quawtu,m nu*beh.*o

Ttne'sø dtudíe,t a.%o ind,Les.tø the. inyton-tancø od muILLpLø cluantwn Î,nanti.tioru

and, the. ø(døct od thø pha,sø od tlne cLa,a¿iea.(- d,La,tomLc víbnaÚLo'n on thø

tnr;.u i,t Lo n p no b abLU,t Lc's 
"

n (5Ol eonta,Ln¿ a. døLntq compLe.te LLat

cla¡tícal wonJ¿ ín tlrLt a.¡ea,

** 
seø a!¡o ( 58 r59 ,60 ,61 , øtd page 31

o{ ne{enence/s lo pttevíoud ¿øní-

oß ÉluL¿ documønt l.
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Ã comytau'son od lhectnøticæt- and øxyten&nøntaL

deÍ.¿nnína.t Loø o { eLøc.tnon cayttate pnobabLL-

.í,tA p0 o's a duncl,Lon od n¿La.tLve kineLLc ¿n'

enqtj T0 ( ín l¿eV ) lotL p,Loton - ltAdrcqøn a.tom

coL],Aion's.

Cincløt Data o$ HøLbíg and Evuhm.t (52)

úon 30 ¿catt¿nLng

Line ---- Theonq o( GoJ-khen and. Ulite,ts (54t
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S¿c.LLon II Cl C!-a,s'síca,L CoLil.sion TheonL,¡

The {inal t,í:n¡cLidlca.LLon lo b¿ mctd¿ nøau.tÍ¡ l,nom Í.lne Lttea,trrtønÍ.

ct{ the dgncm.LeoJ- pnobLen od co[]),sions eompt-e.tøt-q 6g the me,thod¿ ol efa's¿-

íeaL meclrta.yuLcl. TILU ho¿ be-øn a.ttønptød don co'sers ,in wtruLcJ+ c-ltu'síco-L con'

dí.LLon¿ ane expe.c,t¿d to be a good apytnox,inabLon tct fhe Ítutø ¿ta't¿ ol al-

6øLn¿, ín wh,Lch cLatticeL Q-nQ-hqtj ÍtLa"n^(en can bø nel-af.ød to c¡uanfum mech-

wrLcøL tnan¿i.tion ¡cnobat:Lti-tq, and øven in which eJat,síea,{. meeLtaníc's b

cu.dlomatiLq eorøidenød lo bø ina.d.ec¡ua.te.

The m¿thod con¿i'sî's o{ nwnønLcal integna,CLon o{ Íhe cLa's'sLca.L

ecluaLLont od moÍion a qíven modeL ( tLla,t i,s, a- cl'Lo¿e-n potøwLí.a,L (unc-t-Lon )

and ,sub¿ecluent ana.Lq,si's od tt+e nu.LtL-ytat-tLc,Lø Lttajee-toníe.t to de,te¡mínø

Íhe b¿l'tavíon od dqnamíca.L ytnoytenbLøt ¿ucl+ a.a the ytaú.hiowLng o( enetqq

anong thø vøuLou.t degnøøa o( (nzødom. }ne o{ Íhø møLn løa-tune¿ o{ th,i^t

aytytttoa.eh i.6 i.tÁ conLLngøncq upctn comytu.ten- teclmologq, Tha.t i.a , thø ea,L-

an!.aüLon's anø e-xa.ct wi-tlvLn the cctnÍe*t ctú Í.!+e mod.ø(- bu.t Líni,taULovw uttuL

Íl'tnouglt con^íduLs.tLovu ,such a,6 
^to,Lage. 

ófJa.ce. and, fJtLocuring tÁne"

Ecaua.tiont o d l"lotion

A genetto,(. potenÍ,Lol (unc-LLon don

hettø gíven the dorun ( whe.ne the nota,tLon i-a

Í.ha.t. no two ind,Lce.ó üLQ. even øc¡ual I

N

V(ït,12, "',ã¡) = V({fitl = tv¿(i-¿l

a tqatem o( N ytwut*clø¿ i;
m¿ant to L¿av¿ undetutood

v¿¡(î¿,1¡) +

tt
JV

\ ,L. ,l V¡¡¡r(-z¿,-n¡,fr¡r) + .. .. . C (1)
LfJft¿

ane omiÌJed, Løaving thø iytt¿nsc,tion

N

+1¡,r
T! ílj

1

T!

v¿(-n¿)Ttne " reL{-ønengq" tema

potønLLa.L.
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V({tt,l) = | r,l Vi¡(n¿,n¡) * LL,,E.,lV¿jt (L¿,tt¡tttp) +..... , C(2)+ T! irJ - r! .Lf|fr¿

Tlp cLa¿¿ica.L llani-Lf.oruLan can th¿n be wnLÍÍ.en cu

N

H({þ¿};{n¿}) =\J_p¿.þ¿ + v({i¿}l c(3)
.t Zm¡

AJ

H = ,, [tnz*til * pz,lt¿l * pLrt¡l] + vl{x¿,t;¿,2¡}) c(3,1
L Z^i

0tL

The ytauüLcj-et move acconding to Hamíttonr¿ equa.tLorø (62), wtnLch a¡t¿

h¿ne wn'i-t'ten wi-th tuytøei. to an anbiâttanq Catte'sian coondLna.te rq,stem.

i.¿= ðH ,.. A¿= att 2; = aH

Ø*{i) -+ 
Tn rtil 

-L wz&l 
c(41

it*lil = -?H irrtil = -ffi ítrtil = -àH
à*i - àAi àií

The {oruaan-d. inf.øgta.tLon o( thø 6N eoupled ec¡ualLow (nom an iwi-tiaL eon-

dígurLa.t Lon Í.nacet thø mu.Lt L-ytwt ticLe ltta! øc.tonLes,

N un enLeaL l nf.¿g ¡to'tio n

Fon N>2, Íhø íntegnafion o( e.gua,LLoyø C(4) nu*dl be cawLed ou.t

nwnutLca'L[-q. Tltø Runge-Ku,f-ta. numenLcat- integna,tLon pnoeedun¿ ha¿ bø¿n

ad,a¡ctød bq Gi,tl (,63) to u.6e. on a d"Lg,Lta,L compu,tut ( ¿ee 64 don de-ta,í.ts ) .

Thz objec't La to ¿olve a rqttem od {itut ondez ond"Lnang di{l-
etteytLLa,L equoÍ,,Lond o ( Í-l'tø the gønena!, (otan

ii = ó¿{r;dyft),'s2(t),...,.,,sn(t)} = l¿{t;{ôi(t)}) C(5)

tubjøc.t to a givøn ¿e.t o{ iru.tLot condj-tLon¿ lt1;t¿¿ft0)}). Tl,te Runge-

Kutta-Gi.tL yttøcedute corai¿Ít od the [ollowLng .i.tuativ¿ pttøtctuLptLon.



¿o

lzr¡ = r:t6;tto;tatl)

Iz2, = n¿6,ltTo&;U)tl
JJ-7

lr3, = n¿5,(to*& ;ul.lt
JJz

nl = *l 
¡1to 

o tt ; u.ltl

o'j = uoi + IiJj-zctoi)

o'¡ = ol o'r,- ,rzl tøj-cfll

^t¡ 
= o'¡ + (t+,rzl tt|r-c( )

oj = o1 - rUza,-zc¡11

q|, = qa, + 3(t¿\,-Zqotl - Ilzl.JJT

nj = n'¡ + 3(1-/2) lnL,-r/¡l - tr -,rzlut

,1 = n] + S(t+,rzl ttzsr-tz¡l - (t+/ützJ

o1 = o1 + 3{t r,na,-zq}¡¡ - 1Lr4;r J T J -r 
7-J

cl6)

Lf. i'5 Í.h¿ incn¿n1ønf in t, Iz¡ i's a d"¿vice don. Ize-e¡tLng ttte.cli. o( fhø chan-

gu itt thø vaúctbLe a¡, and f.he Q¡'t üLe írLtrLoduced to conf.ÌtoL thø

gnrtu:lh o{ nowtd-(t{Á eat-ct¡t. Thø 
^upQ-h,8cnLy:ts 

denoÍ.ø the ondelt o{t th.¿

itenafion, Thi.t tchem¿ i-t de,signe-C to be- ec¡uiva.(-e-rtt to Íhe trunca.ted

TaqLott øx¡tarøion

,sr(r0+ntl = b j(tj) + {d ¿ j(tl}*otr.t, . l|#rro¡lt)}*o{rrt}z 
o

ii{-t ¡(tt)¿o{nil3 
- 

Lt{ro^,(t)}¿otnt}4 
. c(7)

Htsu)e-tt¿tt, Íh¿ me,thctd doøt ttot ínvrsLve Íhe- ¿va.{-uøLLon od denivafivøl lrígl"-

en th.an the {Lntt

Ñm.Lg,sLt o{, Í.hø e,L,LotL ính"¿ttent in f.hø Í,tutttcaiion o( Íh.e Ta.q-

Lcttt 'teniu" i,t v¿ttg dit¡(ícu.Lt" A clr,tnrcn tnefhod o{ eaton contnoL in Í.nnjøe-
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Í.on-g eaLcuLa.tiotø con'si¿l's od monLtotving eorøt0"nÍ,6 o{1 .the motion, 'sueLt

a,s total enehgrl and |in¿at cmd anquLat mc¡nønf.a", and adju'stinq Lt 
^o 

M

to lzeep thøn wi,thin a gíven toL¿nsncø o( thein irvLLíß"L va.fuie,t.

The out¿tand,Lnq adi.van-tage od the Runqø-Ku.tta-Gi-It- nou.tLne i¿

Lt; {øo.tunø od teLd-atattLnq. It can pnocQ.dQ. d,ínøe.tL-q (rcom tlnø tpøci{-

Lca.tion od the íyLiLLs,L cond,i.LLont. A d,Lteu¿¿ion o( othen møthod.a o{ nwn-

wLca.L inÍøq^nüion car"L be {ound in (05) ,

l,loLe.euLan l'4ydeL¿

tenaot Lon

ne,swh¿ in

A c,t-a.dtical modeL i,s d,LaLLngui'slted bq i-U ehans.oten'Ul,Le ín-

¡totentLaL Vlttîill , Fon exatnytLø, a atl,stem ol c-hatgød ,¡tubLcLet

& ów1 o ( Cou.Lombic tenna ,

N

v({îí}, = l, ïlii rrr,tnr-tj;l ,

whøtte Q¿ b thø changø o( ytautLc,Le í. . _

A ute(u,(- ntod.e,[. {on mo\eeu.Løt mctl,Lon I and. Lt¿nee nto\euú-üL

col,{Ltíon's I can b¿ eon'sttutc,tød bq extendLng thLd ctytytnoa.clt via the e-x-

pctrøíon C(2) 6on Vl{li}l , In th,i¿ ca;"¿, the. ytautLclu atø a-toiu in tl'te

col!,Ld"Lng mo\øeul-øt. V({n¿}) Lt wnLUen bq dekecÍ,Lve!.ttr netøLwLng tenu

ín C(2) wluLel't uLílL aeeount (on lznown øßÁQ.ct^, Ttn¿ gøomeÅttq i¿ moat ¿a¿-

ilq vi.tua.LLzed in tewø ct( bond di¿Í.ance.t, bond.anqLe,t ( the "vaLencø

c0otLdLna,tø6" 166l ), and írutentnoLøcwk¡t ó¿fra,tLs,ti-0,L^.

Bonde-d-ytaLn íntens.el,LovLt øLe. a.t¿um¿d to be a.dec¿ua.tøLA tLeptLQÁ-

¿nt¿d bq thø enpinLea.(, Motuø dunoÍ)-on ((r71.

c(81

tf!¡tlr,i¡ = Dij{l - K¡¡øxn¡-øílli¿-:l jl }2

exp(Bí!li'I-rJl)KíJ =

c{e)



nÕ

,-0 -01 .

lol-n¡l = øqnLhbniw'n bond d'i'staneø

B¿j ißnqe. Ytattanøtøn

oij = bond' d'ittocio-LLon ¿nuLg¿J

Non- bctnd¿d infennoL¿cu.Lan yta,itu,ttis z inÍ.¿nacÍ,Lon,s aLe cø¿wne.d

to bø l,lon¿ø otL Le.nnaLd,-Jctne's (ó,12) potønÍ,La,tt (65) .

úr¡(l¿,i¡) = 4e¿¡{(o¿¡/ln¿-rj)12-(oi!/ l-,'í-nj)6 } c(t0l

tohenø .íj depth ct( a-ttnactLve. w¿LL

o ¿j 21 / 6 y-,'|-iojl

l-r\-fJl = poti.LLon od tln¿ rnLninum in thø afÍ,rac.CLve weL-[-

I$ o-towa í and [¿ ane bond¿d to a.tom j , a ytotentLa,L cnudeLq

tepttøtenLLng a bend,,Lng mod.e od thø r.toLeuLe can be wni,ti.e.n o¿ dollowa:

,a- 0 .,)vi¡t ,'oi¡pl = ftjo(o¿¡p-e¡¡¿)' c{11)

whene 6ijt = bønd,'Lng donce covatant

oíjt = bond angLQ.
ì

0 .^..oi¡t = ec¡wLLLbn'Lum bond angLe ø

TlLa-t tlLi's i¿ a, thnee-pwttLctø inf.enaeÍ,Lon ars de(ittød, bq eclua,tLcin C(2)

can b¿ ma"dø evidenf. bq thø {o!-Lowitrg tttans{¡onnaf.Lon.

Q¡Utorrn) * v¿¡tti¿,7t¡,,.61 = 
f,aiitz{atc 

co2fuñrjt!-,0¿¡tI2 c(tz)
I 
n¡illi¡nl

whute. l jt = -r¡-l j and i jb = it -ft¡
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It .Ló (unthen- a.ô¿wn¿d that ttnene- a)Le. no ínte¡moL¿c!,Latt thneø-af.ctm intett'

ac.LLont, bú thai a.LL íntønno\e.cuLwt dctnee,t ant¿ø aÁ a tLa'6u\'t c,/¡ y:ø<n-

wi¿e intenac,tiott¿ ( ¿e¿ ytagø 16 ) .

7n r¡cecüet ¿ucJt a"5 N0, thene i¿ a- h,Lndnancø Í.0 ou.t-o(-plane

bendLng due to thø r-eLecf)tott 
^thttc,tuLz-. 

Th^'s ean be tLeptLe,|¿ntød in ten¡a

od a {owt-a,totn intøna"al,Lon bq an øx.tøntion o{ tlnø ¿c-ltøne yttte'søntød don

thø ba.nd,Lng model. Howeven, the rLe-,5u!,t'Lng ec¡ua.t,Lorø o{ mol'con uLZ. ve'LA

ewnbøiÁome,

In ¿wmant1, the modøL ØnQ.tLgl,,s a't a aJa,sdieal dgna:rtLeal píc-

tttnø o{ moLecuLan tnasø!-atLotu, vLbna.LLont, and ¡tota'tictn¿ ba'sed on mode'!-

potenÍ,Lata, 1¿tøntibLq, i.t. wca delígned tct ytttovide a rneanÁ bq wlúcJt en-

Q.ngA tnØu(en pnoeøtae.'s could be 'sÍud'L¿d.
' The ec¡uaüLont ct$ motion co,L)Le.ópond"ing Í.0 Íh¿ vat'Lou'6 ír'te'tL'

aal,Lotø anø d,oeunønÍ.¿d, in A¡cytendix IV,

A F¿w Ãfipt Lca.tictn¿

Thø ¿uece's,s o{ cluatttm m¿chaníc.t in dea,LLng wi,th a wíde nange

ctd ¡thenornena ne'suLf.øci in thø ¿ubme.ryence, od c,La,ttíca,{. lheonq. Thø app6'

caLLon o{ e}nstícoL- mechatúc¿ in a.to¡wLc cctL[)tíon uto¡zJ¿ wo¿ ne.taut¿c.t¿d

bq GryzínttLL (69) , who dnet¡t a.ttøntion to 'i,tt agneement. wí.th øxycøn'unøwt¿

on ytttoton and aLe.cÍlton inytae,t ¿xo.tta.tLon avtd icswLza.tLon, Tnaiøc-tottq ca.L'

aú-a.tLuu ín th¿ Coulomb mctdeL od cltutica(- o-torwLc coL,tÅ'siovlÁ lftevz- rLø-

eeived øvr1ctta.,si,s in a nøvLew t)q ßwngesa and P¿nciva.L (70il " Theq' dtnø¿¿ed

ÍJ+ø good agnewnenf. wí.tlt expønineytt o( ea,Leula.tiovø in wtnicl't ¿{-ec.tnou in

,5tate.6 od !-ow ytníncLpal- c¡uawûtm nwnben uLe tL¿ptLe-rentød bq onbi.tLng

cfua,s,síca.I- ¡caut-LcLu, The. ccae o{ In,rqe n can be naliona,[.Lz¿d in tenn's od

Íltø cctute.dytond,enee pnLnc'Lpt-e ( 71n and 72 ), but. thø a.ttunytLLont o{ the
* 

Tl,ri¿ papùtL i.thut'n-a.tø¿ thø u"t'i-Uf.U o{ ttre c.La¿ticnl mod'øL.
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I-out tt ca,{-eut-aùLonÁ cLrr¿ ccttttnanL¡ to øLentetúanA notLctn¿ o{¡ onfhctdox quan-

tnn meclrcwLc¿. ßunge-tt and'PencLva"t- (70) and (tta,tsctn | 10 ytaqe 338 ) havø

eo'nttenfqd on Íhe need {on ínve,stiga.tions which urLU dØLLn¿øtø the cla¿¿-

ícal tl't¿ong and ¡tnovíde a dinn l:a,si-t {on com¡cu.tctt-Lctn^,

(t)a.t-t-, tft,{løn, and l\azun ( 73 øq,d 73,1 iyri.LLa.tød Íh¿ ut"e ct(

f.n-a.iøc.tonq analq'sLt ín the theong o( eo[,{Å,síont ct{ ,smallmoLeeuLe,s in
thøLn,studç1 od the ag¡,støn ft + IlZ iwtøna"c,tLng a.ccorLdínq Í.0 tlne ¿wnt-enytín-

íea.{- Lctndon-€.t¡ruLng-PoLa"nqí potenüLat- ,su)t{¡z-ca.. The tne,thod hø ¿ínce ¡te-

cu-v¿d ex.ten¿iv¿ ctyt¡cLLcaÍion to tl,tø ttudq o( lhø de.ta,í-I-ed tnLutctdqnan-

ical dea'tunød od moTeeuLa¡t Q.neftqLJ tnava(en, ytanÚLcu.LwL{.q ín nctnnea-cÍ,Lve

coI],L¿ion¿

BeyL;on and. eoooonJ¿ens ( 74r75,76,77, and 7g)*l"oru cauuLed. ou,t,

a ¿eníe.t o d tinu.ktød e.xyteninewt's ínvoLving a.tan-d"La.tonLc tnoleeu,t-ø and

d"LatomLe mo\¿ctil-e-d,Laf.o;níe mo\¿eu.Le coL,(itíon¿ ín eollineat and. tuto-

d'i.møn¡íonoJ- con(ígun-aÍ'LovaTo fn r¿o uton[¿ ilLtuÍ)Lu'tQ,6 tl'tø in{Luence o {

the ythatu o{ the cLa¿¿ical o¿cLL2cú,Lon6 on víbnaLLona!. enengq þîÃn56uL

ad Íhe m¿lhod od ca.t-uJ-a.tLng Ítavui,tLon ytnobabil,í-tLød (nom cLa,s¿ícoJ-

quantí.tieÁ. Thø pnobabi.ti.tq o( Í.hø ttwytti,tLctn n -, n + t i,5

D-^t
'n->n+f - --- 

-:ll-* ,
lEn+l - Enl

whuLe LEv i¿ tltø pl't"s"-*ur"g"!. cLa,s,såca.l, enuLgq tnaya{en, pnovidød.

u 
Ennow in the. wotth od Benaon e,t a-L, wene notød. ín the ¡tøviut bq Rapp

and Ka¿¿aL (23)

o* 
TIru tttad,'i.t-Lona,t ¡nefhod, od aclznoto\edgíng the !-Lni.tatLou od utíng Løad

Íhan thnee dbne.vuíon¿ i¿ tct muLtLytl"q ttøtu.tLing uLu^A reaiLora bq a

" ¿ÉønLc .dacÍ.ott" ( uualtA + )

J
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inu.{-L2lLs-qucL,"LÍwn tnuuítior16 ü18' not' inpon'tant"

Aaj¿ni}.anrt,ucigna'scrlnducÅ.ød'bt1KøL.'t.øtlandWclL-(tbønql7g).

Thein ea!.eu.La-tion¡ índ,icaf.e- tlta.t thø comvnon a'snumyttionu tho't' t'!'t¿ ín'

ÍennæL vibnaf,Lona.L coond,inatuS maq bø nøytLacød bt1 t'hein e'c1w|LLbnLun

va.Lueô ín thø ínÍ.ennol¿ail.an ytoÍ.ønLLa.L i,s vLoLafød, øven wltøn th-¿ øn-

e.ngr1 ÐL,.t1^{en i's 
^maL.L, 

Thein wont¿ a'Lso 'subat'an¡ia¡pt l¡ø eLøin*u Íha¡'

aytlratunonic o¿ci,u.a,LLorut ¿hctu.Ld. bø u'Sed' Ln enøngt1 tttaru(en ca'Leu'La"tictn'S'

¿íncø,, I(, ín a gLvøn eowsíon, A Mouø otcÅ'Î'In"t'on il ¿ub'st'í't''t'tød {ctn

a ltannowLc obu'!].a.ton, nøí,'tLten ttifh ívt'iLLa'(' vibn-a'LLottat' enUt4u' thø

asnouytt od Ðønd\o.tiona-!- e.neftgq fttara(ønnød t'o víb¡taLLon odten døüte'ate's'

¿ome.t'isnes bq a dacÍ.on od 10 on Øve'n mohz')l

TnvlbnaÍiona-Lønøhgqtnant{ønthe.onqrnottÚLona'Lønuqtli-t

g8.ne.tLa"t]-q nøq\øc.ted ¿Lnce eo!.Li¿iont anø thctugtnl t'o bø compLe't¿d we!'[-

wi,thin one noÍ.af,LonaL ¡cøn Lctd,. Tlvis ytoínt ha¡ bøen chal'['engød bq Raznut

ls|\ who conc.Lud,e-d tha.t víbno.tLctnal'nota.tional- eoupL)ng ean becøne c¡ui-tø

Laqe, and. consøquøntLu thøoniu od mo\øetúan n¿!'axo"tion ond diu¿ocia'tion

cannoÍ. b¿ eonce*ved" ín te-nvrø o( uwrlcxød víbna't'Lona't' and ttctt'afional modQ'6'

Røactive coL{itíow l,tavø aI¡o beøn lhø tub!øe-t od Í'tteo-tnertt

dnont thø poínt o( vien o{ tnaiøc-tonq ana'[-t1tLt, mo'st notabhtr bq Kan¡tItt's

utd" cotoctnJ¿zns ( 81 ,82, ond' 83 ) . Such ca!-cu'Lafiovta tJLe utualLq duignød

to tup'¡tLemenÍ moLee'.úan bøon wonj¿"

* Søø (on øxam¡t!-e ( 25 rtase 124 |

oo 
suu pogu 22od Í.laLt document.
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Se-c.tíon I7i C|ASSIC^t li}'tEL CÁLCtlLATI O¡JS

/r) Ccsu(-cntb ( ptto.tott - nLt!,!2_gL 40,:1- l @Ægyglt
'Íhø CottLontbie node!- u:at" tah.en a.t fhe poínt o( enlntl itt thi,t"

t¡;t.ttdtl. Thø- ¡tnoton - htldnoqen atoix ¿caff¿twne i¡tLt¿tan uta^ cho¡.q-n (on ifl
p),,iffia" {ctc,Le ti.tn¡tL,i.nLtq i,n. onden tct ¿¿tSctbl,Uh ct $oatho[-d on tna-lecston91

caLu,ktioru, Figune 4 
^ncttu, 

th¿ q¿onat)LLJ o{) thø tqtf.an.

\.. ¿.Le,cf.non

¡tnct j a-c,tiLe pttoÍctn

nucl,e-an
PlLo.tcttt

b

Thenø Lt ctn cwtbLc¡aLtq in Íh¿ íwLLLaL condLtions tince tltø c,{,a,stica.L

¿Løetnon cctrutof. nepnerønt the n¡cLtønicøL ,sqmnet,r,l o{: fhe- ll(l,s| ¿Í.a.te"

Tlt¿ttø LL cLean-Lol an ín(,LnLt¿ nwnb¿r' o(1 ínLrJaL ccsndifion¿ {on the. h1dnct-

gøn aÍ.om al!one-.1l{; lhznt, onTtl ea,se¿ ín whícþ, þ0 = 0 on ¡r/2 c+úLî- b¿ cot+-

díde.ne.d. lren.e.l In ad.d,i,LLon, b = 0 in Í.he. zxatytLu d,í,scu¿død,,

W*Y,b!4-
Uthen q,0 = trl2 tlrc- Í.hn¿e-¡tanULc,{-e tnajøctonLe^ ct-rLe fno-d,ítxen-

¿ic;nal. Fcsn Lotl enørc4U pnotoru, tlú,s ca¿¿ ¿xhibLtt tut ano¡itoLau,s (øaÍunø

uthích prLe^Le¿ Lt bøt¡ond- Í\rc LLni.t¡ o{ nonttøLafiví.tf..Lc c.Lat"líca'L mechanic,s.

'r AboL^no and. Pøttciva.(- (84) utlc\otte-d- a flctttø Ccut(-ct ¡tttoeed.unø lo ,søeune

erl a-vuLagØ ov Q-tL ecluit-'aLenf conliqtutctfiotu,

Figuttrz 4
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Tg¡tieot nz,sulf's iL[-uttnafing tlui,'s døa.Í.une- anø ¿hrtwn in {íqunza 5 and 6.

Thete- liqunel ¿hoto hrtw tha- pnojøc,LLL-¿ ¡tøtttwtl:d thz Þmje-ctonq ctt¡ t|tø on-

bl.tal e.{.ec.tnctn {non i.ts ínLf.LaL cittcu.(-ut.sl+ctyte to an e'{-Iiytae. The mo"ion

a.x,u o{ thø eWytle nøno.Lya o{ eonttanf !-øngth ( thø d,LovrteÅett o{ thø

cineLø ), afrÌrea.h,6 LwiLLctLLtl af. niqtrll anqLe¡ to tln inte¡tnucløcJt lLLnz, and

aLowLtl ¡tota.te¡ towand tluLt !in¿. Tlrc øccøntl,La.ífq døutøa's¿t a..5 Ílnø pttct'

jøc,tLLø ap¡cloachet, ßz(one thø,st1,sÍem ha.t evctLv¿d to th¿ point ct( max'L-

ntum inl.enacÍ,Lon, thø øLec,t)1z,x pa/s^e^ 
^o 

n¿(uL tltte nucLøan ¡cnotctn thct't /.Í.

al-taim tpeedt o{ neLailLvi,sÍ,Lc otLd¿tL. TluU z{(ze,t d,ísctytpeaø aÍ. intuurt¿d-

iate and !úgh enettaiø,s, wlnøn thø,syteød o( thø pnctjøcf,íLe pnctÍ.on i-¿ ¿uc¿t

thaf. the o,LbLte!- e!.øc.tnon movQ,s ve-ttq Li'tfL¿ in th¿ Íimø o( the eolt-í'sionl

Fctn øxonpT¿, i( ttne pnojecf,íI-¿ in {igunø 5 !,¿a,¿ T0 = 17.8 t¿¿V thø dína.I-

dtafø con^i,6ÌÁ o[ tl,tø thn¿¿ ytan-LLcløt movíng índepøndønLLq, nepne'sønting

íowLzaÍ,Lovt"

T ltttez Djate.n¿iottal 0 nbLt¡

Ull'Len þ0 = 0 the íntennuc,Le-arL Line- í¿ no¡ana.(. Íct th¿ pTane o{

Ílrø ¿Løc,ttton,ó iyti.tia.{- nota,tLon, In Í.ltLt ca¿ø, tlt¿ a,t-ttacÍ,Lv¿ títrguTani.tq

od the ¡tnoton-eLec.ttton intønac.tion did no.t nø¿u.Lt ín ttttø eompticaLLng {ea-

tutt¿ e.ncountened ín thø erue o( ¡t,Lanat onbi.ts, It çoa.t thtu ytoatíbLe lo

¿'ínu,{-o.te coL,U.6ion^ onLgína,t Lng dnom tlu.t geo;ne.tnq.

7n genønaL, thneø po,s,slbL-e {ínaL ,staf.e's can b¿ dLtÍingwLahød.

l) Thø el-øeltton cctnl,Lvutøt to be bound to th¿ tatget.

'pnoton I dLnec¡ acøttønLng ).

2) Tlte eLecl,tton hu become bound to the pnojecti,[-e

ytnoÍon ( øxchattqe. acattønLnq ).
* 

A 10 !¿øV ytnoton ha,s a,speed ap¡cnox.ítna,tuLA 
+ttta.t. 

od tlt¿ c.(.a.t¿íeat- ¿L-

øc.t¡on in thø H(1¿) ôU^ten.



Figunø 5

A,n eLe.c,tnon bound Í.0 a" pnrtÍ.on af. th¿ on-Lqin L6

bein.q ¿t¡utcl¿ bt1 a ¡tnoton aÌrptLoa.eLuütq {nom poa-

ifuLve z wi.tlt l¿,Lne.f-Lc Q-nQ-n4q Í0) = 13.25 eV,

The onbi,t od Íhe eLec,ttton wat Lu,tia.(lq a" ún-

aj-ø o{ nad,fu,s 1 cut. 0n thø nevolú,Lon (oîlow-

inq the onQ. 
^hou,)tt, 

the ø.Leetnon pa/s^øó ,so neuL

to Í.lre nuúe.an ytnoton tha.t ne-Lo-LLvi,sÍ,ic dac,totø

carwe thø colctú.a.{.Lon to {øi}-.
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eLzc'ttton



Th,U Ló a.a in {íguttø

an eLøc-ttton u,l.i.tlt T0 =

i.he. La,s.t cLJcLe. bødone

Figune 6

5; f.h¿ ytnojecLi,{-e h¿n¿ bzLng

0,80 eV. The- {igune ¿Ltctwt

the colottLo-tíon la.í.Ls,
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e-L¿c,t tton
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3) Tlrc eLøc.tnotL t11ovQ.,s

T!'te ne¿uLtt lctnT) b¿fi,ce¿n 1 and. 10 l¿øV at¿

ReLafiv¿
n

En¿nqtt ( T' l¿øV )

I

2

2

1

5

6

o

I

10

unbomded ( íctwLzaLLon

(t^ {10!,Low,s:

TUp¿ ct{t CoL,[-Laíon

d.Ltt¿c,t

d,Utzc.t

øxehanqø

exchange

ditt¿c.t

dLnøcf.

d.Lnøc,t

dLnec.t

øxehanc¡z

øxc-ltange

).

ex.tended to en-

C) in ctnd,en to

A'l-though no ¿ubtÍ.anüLctL coneJøíon/s cen b¿ dnawt {nom i.t, com-

pwú'son o{ ttzøte nøtu\t¡ wi,tl,t (iqune S 't¿ íntøne,sÍing. Thø ¿xeltange 
^ca.t-

tønLng aÍ. 3 and 4 t¿øV occun^ a.t ytoíntt don wh,Lch Í.lte quantwn mecJtanieol

and øxytønin¿ntnL zxehanqe ytnoba"biüfiQ,^ cuL¿ LrLgl,r; and th¿ dineat ¿eatÍ.en-

ing oeeunt a.t ¡coint's {on wtuLch lhotø qucLnti-tLQ/s ane Lout. Howøvøn, th¿ 9

anci 10 l¿eV ¡coínt's alte nttt in aqnewn¿ytt w.iÍ.lt t!øU l¡end. A ytno¡tut eøn¡catuL-

¿on mtut include an cLvr.-tLage ov¿lL þ ()otL each va,Ùtø o{ f0 , TLÞi,s wa"a not put-

dotutød bøcau¿e the nec¡wLned computen Lún¿ uta¡ ytnohibi-tLve.

B) l,loL¿eu,{-at T¡taj øcfotuLøt

The møÍhod devel-oyted dott chwtgød ¡cattLc,Le,s toa,t

c,l-udø the two- and thneø-pu*Lclz potønf,La,Lt o( Sec,tLon Tl

,sinu.Latø colli¿íctn¿ o( una.U. moløcuTe.s.

Expenunents, duch a,a t'no¿ø od ul-AtuowLc d,i-tpettaion and ¿hoch.
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.tubø t.tudiet , ne{Lec.t ave-nagot ove/L tlnø r¡ot-Lowíng c¡uanfi.tíe's:

f ) in¡tctcf ¡catonef.øns

2) neLct-LLve angu.ktn onL¿ntcctiovt t

3) neLa.tive ytha,se.,s ct{1 inf.utnaL motion

4l dÁLtuLbu.tLony o[ intønna.L ¿tu.te ytoytula,f-Lon¿ a.nd

n¿LaLLve- v øI-o cLLLe's .

In ¡ttuLncLpLe, aueln (rve.)La(.te,6 aLQ. ea.6&q obtct"Lned in ,simulntød øx¡cuuime-ntl.

Hou)e.vQ-tt, a's in the ea;e o( thø CouLomb mctde,L, tltø comytu.tetL LínQ- invoLvød

ha¿ hene ¡tnoved to !¿ø e.xce.,5^Lve.,

CoI-I-L¿íova o{ 0o l,loLeutL-e¿ in Híqt,LLq Excit¿d Vibna-tiona,L Sta,te,s,-2 4

S¿LectLon o{ thø coL}-Lnectn eondiguaa.tLon ( (igwte 7 ) dixe.t

thø inpae-t ¡canane,ten rud the. nøLcttive angulat onLewtail-on od tl'te two coL-

I.Lding d,La.tonLc moLecu.(-ø¿. A (untltett tytøeidícatLctn ctd fhø nø(,a.tLve and.

intønnaL enQ.)qie,6 Leavet orú.q the pha,su od tttø víbna.tLoyut tct de,tum"Lne

the íwLCLol ¿ta.tø. Tlrcq wtø c.Løail-g ¿ctmøwha.t, attbilnanq.

[|oL¿a&e- 1

Figunø 7 
MoL¿cuLe 2

qr(l o¡t 2 ) = íw;-tLø(- víbna.tLonaL enen4tl

{tt on 2 ) = {inal víbnafiona!. Q.nell1rj oó

Eã = ivL¿-tLa,L neLa.tive l¿Lnetíc eneigq

l;
aEu -- E,] - {

De(ine od 1 onZ

I on2
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Thz ¡ccttetLf,La,L (¡unotion uoa.d eon¿.tnuc,tød {nom fi.uo ínlna:not-eut-aJL

uú, dowt intennct\eatLan l,lotøø fenyn¿. T!'te, ínletunoL¿cu!-at t¿nna ut¿n¿ chctaen

to Ise o{ [4onsø tt1¡tø beeaute tltøt1 accctunf. {on llong-nangø aff.nnclion. 7n-

api.te o{ the dac.t tlw,t ¿hont-nattqe nepu-t.aictn ha.t Í.hø don*nanf ø(døc,t in

ene,Lqt¡ tnanslen ( 25 ¡tctge 581 l, Lonq-nangø rt'tÍnae.tion ¿tnouLd not bø íg'

nohød ¿ineel) i-t wíLL a({1ec.t the tLopø in the neytul.tívø nøgíon, uyton

calaLdt tl'Le Q-ner.8q Í.nctntdzn dependa eníLLeal,Ltl ( 29 and 1 ¡cagø 689 ), and

2) if uti.iI hav¿ an íncn¿a¿inçl ¿6{tøc,t on th¿ neLctlLvø motion a¿ th¿ nela-

LLvø hin¿LLc ønøngg Lt Lor,oen¿d. The dzptln o$ thø a.tf,nac.tivø weL-L i.t l¿"nown

to be od wLnon úgwL(icanc¿ elmfrz"tLed to thø nangø'¡caøne,ten ( 23 ) and

can bø obta,Lned (ttom Íttarø¡cont. ytnoytenÍ,q da.ta" (68l, . The nøLsvant da.ta a)Lø

I-i.ttød be]-ow.

ì :i

[4onse- PaLoútQ,tev.t don 02

øc¿u,U.Lbn-iwt bond Ctí'staneø -- 2,282 u (85)

nrLngø panwne,te.tt I .404 au (86)

d,itlooLadLon e.ne.hgq --- 0.1917 au (87)

l,4oue Panane,tøn¿ {on Non-bonded ô - 0 Inf.enacÍ,Lond :

ytctaifion o( rnLwinun 7,28 at (88)

,10!Lge ytattcune,tøn --- 'se.e $ol-Loto+ng

wø12 d.øptt'L -------

In ví¿w od the daeÍ. that. Íhe ttna¡ce ct{ Íhe potønÍiaL QxørLci.6Q,6

t¿n¿i.tive eonlltoL ovuL th.e eo.(]iuion dqnørúc's, 0, ctus.nti-ta,LLve ¿ta.tønent

o( thø øddøot o{ f,he inf.¿tunoLøaú-wt Ì10.t1.9ø ytawne,tett wøt touq'nt, Fígune

(S) i,UnstrLß,tøt the ø{Áøct o(1 vang¡íng B on LEv úotL thn¿e iyLitLal ythatu

and

Et(t)=4lzl=o.eez



tiqune. I

Tbu gna¡tlt. ¿howt thø døytend¿neø o{ víbna'tictntú'

enu.qLJ ehanged ín 0, - 0, cctL,Usíows u'1ton Íhe

)Lslrqe pan*netøtt ín the- Mctn¿z Íuan's o{ thø in-

tønno Leculut ytoÍ.ønl'LaL dott llnøe ¡that e's .

Cunve 1: The ¡tl'taau anø de,te-nnín¿d bg t'hø in-

i.LLaL eond'ífiott l4l = liZl = miwímun c'Lauica'{'

f.wwLng poíttÍ, {on E!(1 and 2l =0.99D ,

CuÌLvQ.'lI: 'ln tlui¿ cate, boÍh tnoLøutLu t:øgín

0f. tl,Lú)L max,itnum et-a¿tícaL- ÍtuuuLng ¡cctinf's.

Cunvøt 7I7 and IV eonne¿¡cond to nto[-¿euLe.a 1 and

2 in a" eoLIi'síon in uthich moL¿cu'Lø 1 bøgon af'

i.t t max,imum c,!.a't¿Lccú' twuuLng poirtt and tnol--

eanLø 2 a,t. i,tÁ Yruír'ítnum.
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aEu

0 .20

0 .00

-0.20

-0.40

-0.!0

¡)

'1 0- (aul

-0 .80

-1.00

-1 ,20

1.00
j

I .30

g lau)

1.10 1 ,20 1 .40 1 .50
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i .^*3lñ. = 4 " 10 " ttu = 0,11 cU

R=50au

The r,tot;i aíqw-(Lcu:ti e,rtengq t/,cu,tl'(ett oecura tttnøn the aiatonwe

ntaLecu-Lan vLbnu.lcLonÁ a.rLe dj-aLLnc.tJlq ou"t o( phoae; .Ln ttíú-c-!', C0/:Ø cL nna.(I

ehanqe ín I can ho-vQ- an. ØtL()hr;il)u./: e{t¡øct ott t!'t¿ co.(lil"i..ovt Cr9¡t.ctntLct - Th¿ ß

de¡tendence i's ¡tu.t ín.tct ¡te.n's¡teeti'te- tahen iÍ. i¿ ttotød Íh.af.

fi = 1.02

1',03

1.06

1.20

1 "24

| çel

(7 6J

l'l o7

(881

(e1)

have. beut a¡tpl,t.o,cl, lrt .tluí¿ n¡csclø.(.."

I.t wou.Ld" be- (ctolhanctq to ntalze anq daene-aetruLnc1 c.La,ûn,t ba-aed-,Ln

thue da,ta, PnevLota wont¿ in lluu atea- ha¿ cctnee-nittoÍ-e-C ttn Íl'¿ø (-ow¿n vib-

na7íona.L ,slaÍ.e/s; dtudí¿t¿ uthieh az¿ L¿qi-tinwzød bq the eo.uívq..Løncø ct (

quanfwt tnøchawLca.(. and" pha.re.-avQ-hzrge-d clc¿díca,L enenqq t)tat¡Ll,.eh, Thø clq-

ncwtíe's o[ these- 
^ta.te^ 

i's cluanÍ.utn mecttan"Lea,L and ;i.|rc ctbi-Iif.q tct involze

cLa¿¿iea-{- mechctnic¡ a,t. a.U- erm, onL4 be coøidønød (ontw<fou¡. CLo"s¿ícttl

m¿ehaníc,s irs ¡ctte-rønted h¿tte- at gLvíng Øx cLcalncLÍe- ¡tic.tutte, ol Íhe ¿vctLu-

tion ct{t a ,sínq.Le, evutt i¿tvoLvívtg dia,totruLc nto\¿cu,L¿t t¡.-t lhe clíl,sociøtion' ls-tn-

íÍ., l-luú cLat'it i,s bared on Ílrc [ac,t fh.at lhe víbna,LLonaL LeveL rpacirc o{t

m0,5t dio-tctnvLcs in thi,s ttøgiou ( HZ ij" ctn ør,ee-¡tticu ) i,s ¿nta.L{, can¡ta.ned. Í.ct

t tlpicaL tltetanal øne.ngien
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C) I,ltmenicaf- I r,,teqrrct lion S cltØxe

T iR- callcu.Lati rt n L ch.¿nte c o rt tc-Ln¿d ct P wtg e- Kut-t a- G ilL ír,Í.eq ttct tt- o t't

tttttutj-tt¿ pÍL(tet6tstlry¿d ín ForLÍ,,1l-n I\l dctn. u.le ()rL ct.t",7"6"Á{. 
^Ll/rÍ.et1 

3ó0/()5.* Ttü¿

ôchentø inoLuded ihe øqua,l,cln/s 0{,, noticn ol¿ l,l pctt',1icLe,s tubj¿c.t tct ¡,!10)r,5¿,

!..ønnand-Jctnet , and ge.ttetta(- !/RIL, o-nd. quadrrcrii-c cutgu[-øt di,tÍ¡nti-ovt poter,-

LLct(¡ ín aLL conc¿Lval:Le cos¡tbinct-tj-otu. An at-tein¡::t u"ta's mc+d¿ to døcttea¿e- Íit¿

ctntpulaLLln ÍintQ- bq incott¡conafinq (L l!ar1nít'Lg P;tedi,cfon-Cciu-t¿cÍon noul-Ln¿

it+to Í.Irc p)LoqÌL(LilÊ buÍ. fh,U llaLLed a,5 a neLuLf ol ututab.Le e.)LrLorL qrLluJth" Å

ae¡tcutaíø VLognzril u6ít'tg Íhe- P.unqe--Ku;tta-Gíl-!- n.cuLLtte uJa.6 u:tuLt.tet't /1on tlrc

Co u!.ctnú ¡t rst enfiu,[- 
"

ñt isn¡confant cottt,íri¿nafi.c,n corLcerul^ fhø anot-t1.tir o{ rlaf.a, The

h.ruû in()ohvt1a.t.Lon ci:)rL^Lsled o( y:or.ifLcn attd, mrs¡nr¿ní.ant co(,tLdítlatet (ct)t ectelt

palLtic,LQ- af ¿ctch if.¿na.tton, En¿ttqi¿^ ard qeonøtft.iet w,e-¡te- Q->:Í.ttac,ted ln.cnt

Í.he¿e attd Í.he nø.Lovctttt o-Lq¿bttøLc e.xtt¡t¿¡tiony. Llh¿n.the evctLu.{it;tt o( ct

¿ittqt-¿ collÁ'sLcn uJe6 inv¿^7iqaÍød, ¡tnt-n.t-ou,t^ u,t¿rLe, o[:fo-Lnød ctt ct¡tytnopnLc.ct¿

ínÍen.val¡, Fott {ina.(- tfnfe ccsnl¿ígwtcttiottt, on[,t1 a lwu ¡tninr:-ouf,s a.t Íltø

end o( øaeh caLut!-ætíon LÀ)etLL necQ,L^cuLL_1, Tl'te. ¡toirtl í¿ thal mLLclx prLoqnftl1-

mLn.q e{[o;tf we-ttt, ínto de.L¿nnininq hotç to obtøin ¡taúicuLwt tltlnarícaL vott^

Lctl¡l-e¿ a.t ¡tctnticu.Lan t"taqu od the cct[-Íi¿íon"

Õ.3 f;ini.:ir-.il

* 
TIre atthott íd ìeCeb.ted .ta I,UL. ßttueø .Kuyt¡totus '(¡on alt-



suçlr:t !! ?f.s_q$iro{ 4,¿

T,Le ntutenica.( cqtp¡to.tolt uu,ettLgiuo, the, ntoteniol o[ f.he. ¡trzeecl-
i,g ,secLLou í¿ o((e,r-ed Gj.¡ o.r,L n[fet,ta,t)_ve Í.o::rr::::of 

ort 
:anctr'gfiea'( ntetrcd¿ cli¿ cut"¿ ed. A¿ ou-t u-ned itt':: :":*::^^:r:':::::¡c{icaf'.-ou4t" ¡crtactica!, cctrcu!-a¿lion¿ 

L.,a¿e.d. úr,r ttLuilShica.(- ,soÍuLLotr¿, to th¿equafiort¿ o!1 coup(ec!_al_qt¿ ønpltÍ.udøs ane becatitJng comnton i¿t f.lie tj;_t¿,n--
a¡atte, rh¿ vcttue od ductt atL (ttsptL.actt ha¿ o""r r))i,,:::r.t,, 

i-tt Í._

/¿ott e>:r,tnÌc.t-e 4 5 paqe tt. ) aild wix.r. ,,;;r:;"^:::.'::uq !u"oa'*,,2¿ct 
( ¿ee

î::#,:'",:::_::::,"
: "::,:.:-;: :':';:,i*,,ï;,î,ï":ï: ;; ;;, ;' ï î ¿,r ï*,ï'

--_j-,

C{-a¿ ¿icaL, 
fq^!g\a4 ó1cLL, rr!i!. 

!-+an lty tur,e.chanica!- 
CThe- clcu¿ica! N-bocrg 

¡cnor:Letn i¿ 
*;::':--::!' ''u*!zy!-1cu-

,Støtdcutrl nttþ.o h ; ^ -. n 
a" ¿t',cLíglLt{ttnuartd bat t¿diou¿¿xeui¿e ín dtøtd.cutcr tutne¡utca\ inÍont,,r,-.... 
-:''+'cçu+-9tL)-/t(t'\u^/td bat t¿diow

ttteqnctÍion 
tecl.ry,zfive e.a'se o{ flte cÌa¡,t.ín.,,.^- -, 

rcque^" Ll04:Q-vett;n llrc n.el-
arive ea'se o{ tte e,tca¿iea.(. nte*tod <¿ ::._"rr;:;nrque^" 

Lt0t\:Qve/ti,

ohich i-t¿ va-tidíJ-tt ;, ... r,. . 
uu <-a cou-t'tÍZ¡ed l:tl thz tscþ oi,:t": 

:,#: 
u .t s .s u 6 ¡,ic,te wt r.¡7 ^,.;:";;* : ^î:,- ;:,,:: :1,:::,,:.to be heunLt.tic,

__s .å E-,_r :::t:y*s_qL cog!g,IÍ:Í+r;ns

íde.ned

:
Th¿ abirifu to q11'r¿o¡7 noÍ.afittg crøs¿icar 

e,-e.cÅ.2o,.,0,', ,nuenrarion o{ !.ou¡ quanrun aromic .stare¿ _ 
^;:": "uru::r.rd_ín 

Í.hø zep_

et-rctr (tt1 ,uooe¿ted..thøt fiu¿ ntatr rs¿ due to'#::,-)u^",,ru 
and pett:

the couLomb intenacficrt ( ,rte- Ruthen{,ond, sca.tf 
¿pecia'(' pnctp¿n'tiu o{

îåt r!-'^r rb 

een 
s i v e n' S'ttrxt anr' u' ttt e a"c cu'Lac a î: : :" 

^ 
:i : r:i;;: r";r.

r t iÁ f o b e ..,î:,:^::;"",:;n:::, 
"",_,, r:,:,j^;,1 j,, 7 s t .

ear'cutaL¿orc¿ and- c(LLCLntun ntecltø+Lcar- cn ex¡sennnet 
--*--: u,ít ela¿¿rca,t

w,t t!-xpchÅ)nenta( duta ntu¿-tl;be aeeon^

ttt- ;lSe¿ a,(¿o ttne hevieu) bU ßunqe¿¿ atd pettciva.(- (701 , ,r, i'l:
., 

t,,.-

l
!
¡

I

t
¡,

i.
'i,. :

F-i

v"
i
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paníed bt1 ø, ¡tnoce-.tt o(, c.ve-nøqing r;ve)t anL-,.LttalLq qe.csmøtnicøL pc,t",caneføtl),

ín th¿ clat*.i.ca(- r,todel-.

Th¿ ¿entLc.Lus.ticct{- /,onsnuLt-ts-ono u:lq,Lch tte,tul.t¿ (,,ttoin Lh¿ íncLar*

Lon o$ cluan.tun ínte-nxaL ttat¿.t and Í.he ttet¿ntion tt$ cLattícctL tæ.(-afíve-

ntoÍ,Lúno it" an acc.ufto,te dø,scni¡ttion o( nil^.t n1ll!-øcuLa,t ccsfLt¿iott¿" }ne o(

Ílte. no,L¡t (øatuttø,s o( tlu;-,s m¿Íhod.Lt it¿ c,bi.ti.tl¡ Í.0 tte-vea.{- Í.he- i;n¡tonf.encø

oly Íhe- nwtben. o1 intøataL ¿tcú.er neqwLttøc! dott Íhe ell,,ecfível-4 ectin¡t\,øte

det'ctuL¡t.ticn o{ a co.(li^íon, TluU nunúQ-rL cûr1L b¿ de-t¿nnüt¿d bt1 l,indinq tltø

poiwt øt wlúch f.he addi-LLon a( ntone. tf.c'-tet" b¿come¿ t'ttp¿nl,,l'-uou¿ " l,lu!-Íi-

quanttut tnan¿Lt Lon¿ and coL{-uíctnc!- ¿e[-øcÅíon nut-¿¿ (uLQ. c0rL^e-c¿ue-nt(-q

autoftv-LLca!.[-t¡ tc"[zen into a"ccluttf.

The nLqot"couÁ lonnullcrt.Lon o{, afoittLc and mrsLøcuLan eoLUrsíon

tlt¿ottu i,t f.he dulJ- cluan.tun ntechawLca.L fn¿øbnen.t, in tohLch thø ne-!-a.tivø

ntttÍ,i-an a¿ welL ct¿ tlrc iri.t¿tuta!- dqnc.uníc¿ Lt" a,sclúl;e-cj o- u¡tw¿-Iil¿a- bøhavLon.

Thø don:na,L cont¡c!-ex,í.tg o( thi,s a¡cytncto"ch hcts luLndo-tt¿d if's a¡t¡tI)ca.tictn to

¡cnac.l.ieo"[- ¡cnobLemt " It .U atúiú¡co-te-d tha.t prLoq]Le^^ in Íhi.t tLega,Ld L6

{ontlt"ccn"*ng.

Tlg PtLobLØn o! PotenLLaü:,

ñt aecunn_t¿ but wonh.a,bL¿ tLeprLQ,Lenta.ticttt o{¡ moLecu,Lan íntøtøc_

Íiatu is Íh¿ ¡tnt-ncip!-e- nec¡wUtutønt od a. ¡tna.cLLcct[- thøont1 o( nol-eculan

coll)¿i.on¿, Th¿ comytlexítg rt( lhe ge.r4"e-rLa!- ¡tnobLøn íd, o$ cowuz, due tct

il.L t',tu.LÍ.L-el-¿c,t/cctn elrcrnacÍ.Q-n" To tho.t¿ utho cltL^idQ-h- lhíl eont¡cLexitq to

b¿ cveruultøL'nígflr,, øx¡cin-Lea.l- ¡tctenfia.t's hattQ. p,Lctvidød att øxytzd-Lenf tnedn^

o(, ctvoLd"Lng an e-x¡tLici-t ctccttuttt o$ lhe ¿Lec.tltotu. [[ctt,,,evett, ør,¡títuLeaX-

¡canamef.e-n'Lzafictttt od moLøctt[-an d.gna:nLc.,s e,La ota on!-t1 t¿tuúyta!- valu¿ ,sLnce

tlrc-t¡ ".te.nd to øx¡tLaLn evett!:!.titinq and ¡tnedíct nofbütq" ( L3 pctqe 6L ).

SLnLI-an-Lq, o¡cti-ea-L pctte-nf)-al-a ¡tnovide ct u.te-duL ¡thznorne-noî-ogica.t- tn¿an6 c{t
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ana(-Ut,is ctd dccri-te;uLnq dafct, Fir:/:h ¡cle.nantørtoLoqíco-L and empinicg-!- n¿t[trtd¿

tilu^t bQ, Lupp[-arllQ-d- Ltt¡ motte exctct tøel'tttíc¡uQ-u 
"

To oL¡trti¡t cLt'L &ccLLnt-.tø )LQ,prLeyentctf,r-ott od rncLzcu.La:t intenctctiott's,

otl.Q- jt1;Ld/- cI¿oI clitt¿ctht uu.th LI&. e.LøcÍnonLc s.trLuclu-tLe attd nøLate.d dzatw're,s

^uch 
cts tnotuLtíont", øxcha\ø, and i.yutnct- and ínf.ønnrtL¿cuLo-lt ccttutøI-a,fiott

e(t(,ec.tt, Tluts , â il nQ-cQ-^,5cJLL,r fo in.conportut¿ ínÍ.0 ntuLt'Jclnnnz.L ccsl-(i¿íon

thertnt.t lhe te.ctnniquas o{r n(tLc'-urLan onbifo.(- lJtøonq" Exac't (ab itu-LLol ce'L-

c.ulotion¿ tuou.Ld, clean(-r; be. the inctat t"ati,s(,actont1, but ct¡c¡'-tÌtctxLnale, (liF-SCF)

and pettlto-p,s Q.ve,n ain¡cLø (llucLeL) r,tel-l'tocl¿ u¡rtuLd be- ntotte pene,tttafinq ihctn

c,!-cu's.LcctL øt",t¡cinica.{- na,tict ttct U.z afio tt¿
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A¡t¡tendír,

I C.ctu¡t.Led T,ílíønenÍia,t- Eq.uaticlts --- CcltvQ.n¿ion (nont Inf.eqtLCL.L F()nn

r/(¡ì) = ¿LIz'R6¡¡* IL.Gã|ñ,R')v(j(R'lr¡(B')dB' A(71

J

ntul-ti¡tl-q bc.t.th,si-d.e,s bt7 (r*-rr-t<¡

ff'n -t ¡rc){ F/ (ñ) -*i''ñ0,¿i = !1,(t+ -E 
ú-Kl 

cfrn,n' I v,rr(ñ' ) ri Q.' I dn'
J ,'

lE'-E{\-Klcf {ñ,ñ') = lt*-t '-n(n l(E*-Ed-r()-t lñ') (:nont Al6l

= ¡ ¡E+ -8,-rI (ir 
I L) ( ro-r¡ -t-Lt) -1 

<hl R') di¿
fl 1J -:*

2'r)

" ¡(E+-E 1-t2l¿2) lE*-t;ftzuzl-l eLl?'' {ñ-n't¿¡
" zu "*T

= rn:ñ" lr'-i<'l 
o¡,,

-- o(ñ-Þ')

TIu¿

(E+ -E¡r-t(l{Fd(-R) -tLtz"ñu6¿t = Ir,u l¡(ñ' ) Fj(ñ' ) o(ñ-ñ' )an'
J ""

tE-E {K} {rd ( ft.1-*F" ñur¿} = ,,r, 
n,tnt 

rrtñt

And, ,síncø

,rullz' Ro 
r., = t-,r|lr2 uilz'ño n" = lE-E 

{\l 
*i''nu ¡rr ,(t+ *ñ

(E-E 
{Kl Fl (ñ) = j' I j{x=}'r',, { n) An , I

()rL

{E_E (\_K_, (r{,(ol }r/ (R) = 
jrf t, Áj {r?) r'1(R)

Thi,s e-qua"tiotL ccLrL 6¿ f,¿tuLved d"L¡te-c,tLç¡ bt1 dub,sÍt-tuLLng Íhø ex¡cntuion /¡(41

into lhe- Scl;tnodinqe-tL equaÍi-ltr"
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t,to!9:

Gtteen¡^ {uncfic,ns ctccupA a ce-ntsta-L ¡co.sifiotz ín i.he intøgnal

zquo-LLrlt (lotutulcttitt¡t ol, ¿caffznittg tltøont1, No eTctbonafictt¡ ol f.h¿itt ma,th-

ema.tiecl lttlliQ-tLtie¿ ít nttøx¡t.ted he,tte." A d¿/-aL!-¿d accctu-ttt ccu,- be (owtd

ín (92) rutd lheitt t'"ctl!¿ ín 6¿6¿{¿tti.rtq tlrcctnq i¿ extøtuívø.L11 e.xcunin¿ci ívt

(s3).

The u¿Q- 0{ GlLQ-en'ó {uncLLorø ¡nal¿et {onnaX- man,L,¡tu[-a.tion^ cln-

ci¿e and ve.rtq e,!-eeant, bu.Í. doøt, not durLw¿h Íhø d,L(dícu!..1-Le's ot¿ t¿índ-

ittg toLwtt-ctu



þLe*!*

n C o o ttdi-n a.tø Rz¡t ttø.t ¿nf a.t i o n o lt f] te. T ttaus.;¿Ç_tt t! lMpW&

T 
úi;Rl = (/¡;ÉluJ;i',n') I lz;ío) A(12:t

= n (/¡;nlv ttt',ñ' ) li;ñ') ( ! ;B' llz.;;-u¡ an'
f
J

= /r.(ñl (l I v (1' ,â') I i ) lfr') (i rR' 1lz;io) an'

J

= !t.(dl t/{ i' ,R' ) ljXRlR') (i;-B'lIz;i*¡aR'
J

= [tv | ;(i' )o {n-ñ')Fi (ñ'}dñ'
j rrJ J

= f, V ,.IRT F.(-R) l,(tS)
jhJ J
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TII In¡saef, Po-uøtú;ett Li-ni-t rt(, thø Eí!¿onctL lJ,¿f-l'Lod (45ll

Si-t'tc¿

EquailLon

uthíeh i¡

E - tj
qo

tv ,-v 4)

íhv Å rr{ñ) -
u^ _ rl

dL

B{13)

ß{1r)

qtltich ecut n.e.pLctcQ. v 
,r

díd.e ctd øt¡u.ctticn ß(i3)

')
1W-;
TJ

ZlE ,
ui)

2lE t
t)

u

zV 1. ;( R) f i (R) ø-xl:{¿u (v ;-v ¡l z}
j'uJ J T. J iì

-E j\

lv ¡-v ¡,1 (v 
¡+v rr) =

p(vr-v6) =

It i's a,6^un¿d ncØct/¿0ncLl'¡!-e to de-(íne

on Íh¿ .Lodt hcutd ¿íde cmd l lv 
¡+v ¡l

and wh,Lch a.Urc 'safi's(iø,s

-Ë'il

(E- r--l'.l-
1(v j+v 

n1

s" rr1¿(r/L ve.!,oútu v

on Íhe. n í-ghf. hand

Z=Vt

ß( I 31, f.l'tut beeome's

a F1{R) = lihl
ffi. I'

i.døt"LLea!- ir, donnt

-l ,v , , (8.) r'.ß) exptL(,E ,-t tl t)jt'J J i ô r

to ec¡uation ß14) .

o 
Th¿ po,,i.cuietQ-rL l'. í¿ not ac.tua.LLq thø n¿aL Í-une. ( ¿¿e- 44 ),
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Appgnd,Lx

IU E',y41,:y- ú!ttÍ*: 4:Z 9ty::y{"ÅqW*: WLuk

Sínee tlte ¡toíeniial- i¿ aâlwnt-/ fct be mont¿ntt:n i.itrit¡:e-ndznt, thø equo;tictu

k" = àH ... = !¡t*(il
òYtrl.t-) ffií

"= #""' = L!'ft,

L. = EH = 1 p,(íl
4- 

--aytrlí) mi

ilLQ- co11t't1on to ctILL .6U/"tø¡t,s " Tn the rLulcLLninq 3f,l eclua.i/-cttu ,

þy.(il = -#-r= -ú({ti})

þ,,(,íl = -ãti = --ry.( ú¿Il.u ¿ui ,qi

Þr(t) = -+ = -þ!ltT¡)l ,
o "L o..L

tltø gnctdienft vant¡ cteconding Í.cs Í.he ntode,L y:otenÍia,?-. The" eont¡tonen;t-6 ttQ,L-

e-vawt tc; Í.h¿ cíi,tcwst:íon a[ Se.cfion II Cl ate tal¡uLa.Le-d be-Loto.

(1) cou.Lontb PgtølltlaÎ ,,Ç.tr _n .t = n n ; _; . -1
'.c1,L¡,i.¡l = Qf-j ît¡-'',

-gq"t oi,î íl = QtQj(x¡-x¡l lï¿-n ¡l-3òxí

- ayc lr,¡,-n ¡l = Q¡Qj I u ¡- a ¡t ln¡-"n ¡l-3Tii J

-gil"tf-¿,i¡) = Qtl-j(z¡-z ¡) ¡n¡--,r¡l-3
OL;

,'w
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(2) lton"s ¿ P otøn.Lí.aI
ÛÏj(,LL,TLj) = Dij{1 - rj¡øx¡c(-ß;_¡lnr-n¡l) }2

-ai"(7t;,1;) = -2s¿,iK¡jD;jex¡t(-ør-rlfi-Lil)tt-rcrrexn(-ß;_¡lï'¡-nil))(x¡-x¡llr'¡--n¡l-1
àxi J 'wJ +J

-¿l'llr-,7r¡ = -2ßíjKLjDíju*tr(-ßíllfi-îjl) tl-K¡¡øxp(-ßijlurf jll t(ti¡-s i) l-n¡-n¡l-1
T1¡ -' LJ LJ +J NJ r -J

-úntr¡,f ¡l = -2ß¡..lKijiDij¿xp¡-ßil\¡-itll tt-rcrrøx¡t(-ß¿¡liLr-n jl)ttz.-z¡) lz¿-n¡f 
1

à?í ' ''

(3) Latnand"-Jonct (6,1 2) Po.tenLLal-

vfttØ¡,n¡l = 4e¡¡{(o¡¡Ilni-frjlllz- lo¿¡/ ¡nr-n.¡116 }

-uy!ftr,n,l = z4e¡¡tz")J t lr¿-ijll 4 - 
"6i¡t lfr¡-tjlï t tx¡-x ¡tTx¡ J

L._ 1? - - 14 6 ,,- - ,-¿ylt fr¿,-n¡l = 24e¡¡tz")jtlli-L¡l - úi¡/ tni-r!¡8tlu¿-a ¡laUí J J

-V!tni,î¡t = z4e¡¡{r"I\,lr¡-Ljll 4 - "2¡/ li¡-njlst (z¿-z¡)
ñ.J

14) Genütal- I PotettuLal vflrftr,ntl = t illl¡-i¡l-næ

-{ ti;,ii) = nt¿. .V¡-r¡;*-2 (x¡-x¡)
àxi

-y! Ãr,,r¡l = nÞ¿¡lt¡-rjl-n-z (u¡-a 
¡)au.

L

-y! ti¡,a¡l = nh.¡¡l-r¡-n¡1-tt-2 (z;z¡)
ozL

Tlt¿ Coul!-onb ¡totøttliaL i¿ Íhø d¡cøcio-,(- ca¿e n=I , h¡¡=Q¡Q¡ c
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{51 Q,yadn7-t/-c 
^ry#Æ !"4tgyy:!t, Ufu!Æ

vftr,r(rtr,n!,frt1 = 
[u;¡t 

tcr.,Lc cta (f ¡i',rit¿l /ltr¡;-l11¡tzl - ,or¡,rrt

= L6;;¡r{anc ead Á¡jt ln¡,n ¡,i¡r) - {¡¿ltT LJtç

& n .9
-¿v* = 6{anc eo,sl,_00_){lxn-x¡) lin¡¡lln¡nl - txr-x.l tt/ln jrlz)ñí î-'ll;- 

c J

-at = 6{!:4c__.c0.g;_-.5t ( q 
t¿- a jl I lfr ji1 1r, 

¡ al - ( 
u ¿- a ¡l {\ / l r, jLlz }¿1; 

-;(t - lr'l'lz
-ðtte = 6{anc .94+{}{ (zt¿- z¡) /ll¡illl¡t l - lz¡-z¡l ltln¡¿12 tãE: "u'L 

(t - l2ll /z

1-hø ec¡uail-ont don cr.ictm f¿ ctn¿ obidin¿d bg intznehanq.Lna *¡ru ¿çottd..üta,f.e¿

o( í ond l¿ on Íh¿ n*qlri I'tand 'side o(.thø above. Øqua"ti0t7.6

Thø dolLo'"uinq ane. aI]. to bø ntulfi¡cLiød t:u

: õ{attc cat¡ - oo} :

;ñ;

lxr-x,l llf j¡l17¡tl{ñ¡¿"i¡,.t /ll¡ilz-t}*(x¡.-x,l /lLiír1ît¡rz1tft¡i"n¡¡zl /ll¡¡rl2-rt

(u¡-u¡) ¡ln¡illn"¡tlt(tr¡¡'i¡ut llnjí12-tj*(ti¡-a¡) /ln¡¡lln¡n1tln¡i"n¡ü lln¡612-rt

lz¿-z¡ /l,rjilli¡tlttTt¡i'l¡u) /¡7r¡ilT-1jo(rt-rll /fi¡ilV jt ltñ,.'Ir¡¡rl /ll¡¡rl2-rt

to obtøLn
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