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SPEKTREN REGULARER BEWERTETER VOLLSTENDIGER GRAPHEN
N. Tyutyulkov, O. E. Polansky
(Akademie der Wissenschaften, Sofia und Max-Planck-Institut, Miilheim)

Die Spektren folgender 4-Typen kantenbewerteter vollstidndiger Graphen
G, (M)=[U,K] wurden untersucht: [U|=N=4n+2, k _=2n+1; |[U|=4n, k =2n;
|U|=4n+1, k=2n; |u|=4n+3, k =2n+1 (k _-stellt die Zahl unterschied-

licher Kantenwerte bei D, -Symmetrie).

Nh

Wenn jeder Kante o——v, die 2 Knotenpunkte verbindet, das Matrix-
element 80v=<fPO|H9ff(1) [‘f’u> zugeordnet ist, folgt fiir die Eigenwerte
ey (einfachheitshalber nur flir N=4n+2 angegeben) :

2n
- . 3 = 2km
e = a, + 25%: Bov cosvw, + Bo, 2n+1 cos (kn), W = g
Im Fall: n—= sind die Bovdie Fourier-Transformierten der e(k):
~ 1 T
Boyw = F {elk)} = ;d/ e (k) *cosvw, -dk
Die Energien der Grenzorbitale
2n
€ = 2§¥: Bov i B2n+1
2m'cos(mn) + 62n+1'cos(nn)
und auch die spezifische m-Elektronenenergie (€ = Eﬂ/N)
€=2) BeoPoy * 285, gper*coninx

sind von der Art des effektiven Einelektronoperators Heff(1) und von

: 2 = . - 2
der Abstandsfunktion Bousﬂov(Rou) abhdngig. Wird B_ =B, exp ( pRo)
vorausgesetzt, folgt in HMO Ndherung:

N
e, = 3Boq exp(-p/2) " I) (p/2)
(Ik sind die Modifizierten Bessel Funktionen) und E<%-BO1.

Das Energiespektrum ist qualitativ unterschiedlich bei den verschie-
denen Ndherungen (HMO-, RHF-, UHF-). Im Spektrum der Einteilchen-
anregungen existiert Energiegap AE.,#0 nur dann, wenn die Korrela-
tionseffekte mittels der UHF-Methode berilicksichtigt werden.



