Contents

Axel Christian Klixbiill Jorgensen (1931-2001)
C.E.Schiffer . . . .. . . . . . e

Whereof Man Cannot Speak: Some Scientific Vocabulary
of Michael Faraday and Klixbiill Jergensen
PDay . .. . . . e

The Variation of Slater-Condon Parameters F* and Racah Parameters B
and C with Chemical Bonding in Transition Group Complexes
H.-H.Schmidtke . . . . . . . . . e e

Angular Overlap Model Parameters
PE.Hoggard ... ... ... . .. .. ..

Influence of Crystal Field Parameters on Near-Infrared to Visible Photon
Upconversion in Ti** and Ni** Doped Halide Lattices
O.S.Wenger, H.U.Giidel . .......... ... ... ... . .....

Electronic Structures and Reduction Potentials of Cu(II) Complexes

of [N,N’-Alkyl-bis(ethyl-2-amino-1-cyclopentenecarbothioate)]

(Alkyl = Ethyl, Propyl, and Butyl)

R.R. Contreras, T. Sudrez, M. Reyes, F. Bellandi, P. Cancines, ]. Moreno,

M. Shahgholi, A. ]. Di Bilio, H. B. Gray,B.Fontal . . ... ... .. ... ..

Fine Tuning the Electronic Properties of [M(bpy);]** Complexes

by Chemical Pressure (M = Fe?*, Ru?*, Co**, bpy = 2,2’-Bipyridine)
A.Hauser, N. Amstutz, S. Delahaye, A. Sadki, S. Schenker, R. Sieber,
M.Zerara . . v v v v i e e e e e e e e e e e

A DFT Based Ligand Field Theory
M. Atanasov, C.A.Daul,C.Rauzy . . . ... ... ..............

Electronic Properties and Bonding in Transition Metal Complexes:
Influence of Pressure
M. Moreno, J. A. Aramburu, M. T.Barriuso . . . . . ... ... .......


Verwendete Mac Distiller 5.0.x Joboptions
Dieser Report wurde automatisch mit Hilfe der Adobe Acrobat Distiller Erweiterung "Distiller Secrets v1.0.5" der IMPRESSED GmbH erstellt.
Sie koennen diese Startup-Datei für die Distiller Versionen 4.0.5 und 5.0.x kostenlos unter http://www.impressed.de herunterladen.

ALLGEMEIN ----------------------------------------
Dateioptionen:
     Kompatibilität: PDF 1.3
     Für schnelle Web-Anzeige optimieren: Ja
     Piktogramme einbetten: Ja
     Seiten automatisch drehen: Nein
     Seiten von: 1
     Seiten bis: Alle Seiten
     Bund: Links
     Auflösung: [ 1200 1200 ] dpi
     Papierformat: [ 439 666 ] Punkt

KOMPRIMIERUNG ----------------------------------------
Farbbilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 150 dpi
     Downsampling für Bilder über: 225 dpi
     Komprimieren: Ja
     Automatische Bestimmung der Komprimierungsart: Ja
     JPEG-Qualität: Mittel
     Bitanzahl pro Pixel: Wie Original Bit
Graustufenbilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 150 dpi
     Downsampling für Bilder über: 225 dpi
     Komprimieren: Ja
     Automatische Bestimmung der Komprimierungsart: Ja
     JPEG-Qualität: Mittel
     Bitanzahl pro Pixel: Wie Original Bit
Schwarzweiß-Bilder:
     Downsampling: Ja
     Berechnungsmethode: Bikubische Neuberechnung
     Downsample-Auflösung: 600 dpi
     Downsampling für Bilder über: 900 dpi
     Komprimieren: Ja
     Komprimierungsart: CCITT
     CCITT-Gruppe: 4
     Graustufen glätten: Nein

     Text und Vektorgrafiken komprimieren: Ja

SCHRIFTEN ----------------------------------------
     Alle Schriften einbetten: Ja
     Untergruppen aller eingebetteten Schriften: Nein
     Wenn Einbetten fehlschlägt: Warnen und weiter
Einbetten:
     Immer einbetten: [ ]
     Nie einbetten: [ ]

FARBE(N) ----------------------------------------
Farbmanagement:
     Farbumrechnungsmethode: Alle Farben zu sRGB konvertieren
     Methode: Standard
Arbeitsbereiche:
     Graustufen ICC-Profil: 
     RGB ICC-Profil: sRGB IEC61966-2.1
     CMYK ICC-Profil: U.S. Web Coated (SWOP) v2
Geräteabhängige Daten:
     Einstellungen für Überdrucken beibehalten: Ja
     Unterfarbreduktion und Schwarzaufbau beibehalten: Ja
     Transferfunktionen: Anwenden
     Rastereinstellungen beibehalten: Ja

ERWEITERT ----------------------------------------
Optionen:
     Prolog/Epilog verwenden: Nein
     PostScript-Datei darf Einstellungen überschreiben: Ja
     Level 2 copypage-Semantik beibehalten: Ja
     Portable Job Ticket in PDF-Datei speichern: Nein
     Illustrator-Überdruckmodus: Ja
     Farbverläufe zu weichen Nuancen konvertieren: Nein
     ASCII-Format: Nein
Document Structuring Conventions (DSC):
     DSC-Kommentare verarbeiten: Nein

ANDERE ----------------------------------------
     Distiller-Kern Version: 5000
     ZIP-Komprimierung verwenden: Ja
     Optimierungen deaktivieren: Nein
     Bildspeicher: 524288 Byte
     Farbbilder glätten: Nein
     Graustufenbilder glätten: Nein
     Bilder (< 257 Farben) in indizierten Farbraum konvertieren: Ja
     sRGB ICC-Profil: sRGB IEC61966-2.1

ENDE DES REPORTS ----------------------------------------

IMPRESSED GmbH
Bahrenfelder Chaussee 49
22761 Hamburg, Germany
Tel. +49 40 897189-0
Fax +49 40 897189-71
Email: info@impressed.de
Web: www.impressed.de

Adobe Acrobat Distiller 5.0.x Joboption Datei
<<
     /ColorSettingsFile ()
     /LockDistillerParams false
     /DetectBlends false
     /DoThumbnails true
     /AntiAliasMonoImages false
     /MonoImageDownsampleType /Bicubic
     /GrayImageDownsampleType /Bicubic
     /MaxSubsetPct 100
     /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
     /ColorImageDownsampleThreshold 1.5
     /GrayImageFilter /DCTEncode
     /ColorConversionStrategy /sRGB
     /CalGrayProfile ()
     /ColorImageResolution 150
     /UsePrologue false
     /MonoImageResolution 600
     /ColorImageDepth -1
     /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
     /PreserveOverprintSettings true
     /CompatibilityLevel 1.3
     /UCRandBGInfo /Preserve
     /EmitDSCWarnings false
     /CreateJobTicket false
     /DownsampleMonoImages true
     /DownsampleColorImages true
     /MonoImageDict << /K -1 >>
     /ColorImageDownsampleType /Bicubic
     /GrayImageDict << /HSamples [ 2 1 1 2 ] /VSamples [ 2 1 1 2 ] /Blend 1 /QFactor 0.9 >>
     /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated (SWOP) v2)
     /ParseDSCComments false
     /PreserveEPSInfo false
     /MonoImageDepth -1
     /AutoFilterGrayImages true
     /SubsetFonts false
     /GrayACSImageDict << /VSamples [ 2 1 1 2 ] /HSamples [ 2 1 1 2 ] /Blend 1 /QFactor 0.76 /ColorTransform 1 >>
     /ColorImageFilter /DCTEncode
     /AutoRotatePages /None
     /PreserveCopyPage true
     /EncodeMonoImages true
     /ASCII85EncodePages false
     /PreserveOPIComments false
     /NeverEmbed [ ]
     /ColorImageDict << /HSamples [ 2 1 1 2 ] /VSamples [ 2 1 1 2 ] /Blend 1 /QFactor 0.9 >>
     /AntiAliasGrayImages false
     /GrayImageDepth -1
     /CannotEmbedFontPolicy /Warning
     /EndPage -1
     /TransferFunctionInfo /Apply
     /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
     /EncodeColorImages true
     /EncodeGrayImages true
     /ColorACSImageDict << /VSamples [ 2 1 1 2 ] /HSamples [ 2 1 1 2 ] /Blend 1 /QFactor 0.76 /ColorTransform 1 >>
     /Optimize true
     /ParseDSCCommentsForDocInfo false
     /GrayImageDownsampleThreshold 1.5
     /MonoImageDownsampleThreshold 1.5
     /AutoPositionEPSFiles false
     /GrayImageResolution 150
     /AutoFilterColorImages true
     /AlwaysEmbed [ ]
     /ImageMemory 524288
     /OPM 1
     /DefaultRenderingIntent /Default
     /EmbedAllFonts true
     /StartPage 1
     /DownsampleGrayImages true
     /AntiAliasColorImages false
     /ConvertImagesToIndexed true
     /PreserveHalftoneInfo true
     /CompressPages true
     /Binding /Left
>> setdistillerparams
<<
     /PageSize [ 595.276 841.890 ]
     /HWResolution [ 1200 1200 ]
>> setpagedevice


XVI Contents

Structure, Spectroscopy and Photochemistry
of the [M(n’-C;H;)(CO),], Complexes (M = Fe, Ru)
M. Jaworska, W. Macyk, Z.Stasicka . . . .. ... ... ... .. ... ... 153

Average One-Center Two-Electron Exchange Integrals and Exchange
Interactions
S.Mossin,H. Weihe . . . . . . . . @ o i i e 173

Christian Klixbiill Jorgensen and the Nature of the Chemical Bond
in HArF
M. Lein, J. Frunzke, G.Frenking . . .. ... ... ... .. ... ..... 181

Spectroscopy of Trivalent Praseodymium in Barium Yttrium Fluoride
B.E.Bowlby,B.DiBartolo . .. .......... ... . ..., 193

Rare Earth Ions: Their Spectroscopy of Cryptates and Related Complexes
in Glasses

R.Reisfeld . . . . . . . . i e e e e e 209
Personal Notes . . . . . . . . . . @ i i i i e e 237
Author Index 101-106 . . . . . . . . . . . i i i it 255

SubjectIndex . ... ... .. ... ... 259



2 Springer
http://www.springer.com/978-3-540-00853-8

Optical Spectra and Chemical Bonding in Inorganic
Compounds

Special Volume dedicated to Professor Jergensen |
Schinherr, Th. (Ed.)

2004, XV, 265 p. 12 illus., 1 illus. in color., Hardcowver
ISEN: 278-3-540-00853-8



