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Kur zfassung:

Quasi-eindimensionale  stereoregulare Polymere wie
beispielsweise Polyacetylen sind gegenwéartig von
erheblichem Interesse, und zwar sowohl in technologischer
als auch in wissenschaftlicher Hinsicht. Es gibt zwel
prinzipiell unterschiedliche Verfahren, um
guantenmechanische  Elektronenstrukturrechnungen  an
solchen Systemen durchzufihren. Das eine Verfahren - die
sogenannte Kristallorbitalmethode - basiert auf der
Festko rperphysik und verwendet periodische
Randbedingungen. Das andere Verfahren basiert auf den
Methoden der Quantenchemie und approximiert den im



Prinzip unendlich ausgedehnten quasi-eindimensionalen
stereoregularen Polymer durch Oligomere, die aus einer
endlichen Anzahl von Monomereinheiten bestehen. Auf
diese Weise kann man die hochentwickelte Technologie
guantenchemischer Molekilprogramme verwenden.

Es gibt allerdings das prinzipielle Problem, dal3 Oligomere
endlicher L& nge nicht unbedingt geeignet sind, digenigen
Eigenschaften von Polymeren zu beschreiben, die ganz
entscheidend von ihrer im Prinzip unendlichen Ausdehnung
abha ngen. Das fihrt in der Regel zu einer unbefriedigenden
Konvergenz der Oligomerrechnung. In einem solchen Fall
ko nnen Extrapolationsverfahren sehr hilfreich sein. Dabel
flhrt man quantenmechanische Rechnungen an einer Folge
von Oligomeren mit wachsender L&nge durch. Im
na chsten Schritt versucht man dann, den Grenzwert dieser
Folge - den unendlich ausgedehnten Polymer - mit Hilfe
geeigneter Extrapolationsverfahren zu approximieren. Im
Rahmen dieses Vortrags wird die Konstruktion geeigneter
Extrapolationsverfahren und ihre wesentlichen
Eigenschaften besprochen. Aul3erdem wird am Beispiel des
Polyacetylens die praktische Nizlichkeit der oben
beschriebenen V orgehenswei se demonstriert.
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