Legend to Pigure 1.

Contour maps of ¥ = 33 + &d 5 ot (2)_213X using

(a)'hydrogeﬁ=like and (b) Slater 3s, 3p and 3d orbitals
coveriﬁg the area ‘§9§ogw$£9§o . A scale factor (the same

3% 3%
in both cases) is applied so that in general -100 €¥ €100,
But for the purposes of pictorisl representation of both
positive and negative magnitudes the value ¥ is only printed
if 0£|¥|<49.5 and a space is left if |¥|» 49.5. Thus the
mumbers 00 to 49 represent positive values of ¥ and the
numbers 50 to 99 represcent the corresponding negative values
(i.2.17 means‘n$ = I7, 71 means n¥y = = 21 and a space means
~wl¥|»49.5, the sign being obvious from the local environment).
These calculations were performed using the Manchester

University Electronic Computer.




3sp%d hybrid orbital
(hydrogen-like)

13 14 15 15 15 16 15 15 14 14 12 11 09 53 55 5b 58 59 59 60 60 60 60 59 59 58 58 57 56 56 55 55 54 53 53 53
15 16 17 17 18 18 18 17 16 15 14 12 10 | 54 56 58 60 61 61 62 62 62.61 61 60 59 59 58 57 56 56 55 54 54 53 .53
17 18 19 20 20 20 20 20 19 18 16 14 11 56 58 6D 62 63 64 64 64 64 63 62 62 61 60 59 58 57 56 55 55 54 53 53 .
19 21 22 22 23 23 23 22 21°20 18 15 13 5 58 60 63 65 66 66 67 67 66 65 64 63 62 61 60 58 57 56 56 55 54 54 53
22 23 2425 ?6‘55‘23‘25\2:1\22 20 17 14 60 63 66 68 63 70 70 69 68 67 66 64 63 62 60 59 58 57 56 55 54 54 53
24 26 27 28 29 29 29 29 27 25 22 19 15 63 67 60 71°73 73 73 72 71 69 68 66 64 62 61 60 58 57 56 55 54 54 53
2/7 29 30 32 33 33 33 32 30 28 \25\21 16 67 71 /74/76‘777—7 76 15,73 T 69 67 65 63 61 60 58 57 56 55 54 54 53
30 32 34 35 36 37 37 36 34 312793 17 71/?5 78 80 81 81 79 77 }5\ 73 70 68 66 63 62 60 58 57 56 55 54 54 53
33 35 37 39 40 41 41 40 38 34 30 2‘? 18 70,776 81 84 85 85 84 82 8O 77 \74 71-68 66 63 61 60 58 57 56 55 54 53 53
36 39 41 43 44 45 45 44 42 3§ 33 27,19 10 01 58 67 75 82 87 9P 91 90 88 85 82 78 }74 71 68 65 63 61 59 57 56 55 54 54 53 53
39 42 45 47 49 49 49 48 45 41 36 28|19 09 51 62 77 81 89 93 9 96 94 91 87 B2 7874 70 67 64 61 59 58 56 55 54 54 53 53 52
42 45 48 49 45 38 30]20 08/54 67 /76 88 96 97 92 87 81 78 72 68 64 62 59 58 56 55 54 54 53 53 52 52
a5 49 48 a1 31120 06 58 77 85 96 98 52 85 7§72 68 64 61 58 57 55 54 53 53 52 52 52 52 59
48 43 32119 o,h 62 18 93 96 87 79/72 66 61 58 56 54 53 52 52 51 51 51 51 51 51 51
45 33;18 1 67/85 90 79-69 62 57 01.01 01 01 o0 ‘
47 34|17 b2 72/ 92 92 ;6/63 2 06 07 08 07 07 06 05 04 03 02 02 01 01 01 00
49 34]16 ;’55 }[8 % 73 917 20 20 19 17 15 1311 09 07 05 04 03 02 02 01 01 :
. _34{15;58 /82 7 36 ZJ 42 40 36 32 2722\18 15 12 09 07 06 04 03 02 02 01
34;14) 601187 83 400 43 35 29,23 18 15 12 09 07 05 04 03 02 02
3413| 62, 89 _ 1 41 33 26.21 16 13 10 08 06 04 03 02 02
34 §13 621l 89 41 33 z/d 21 16 13 10 08 06 04 03 02 02
3414160\ 87 . 43 35 29,23 18 15 12 09 07 05 04 03 02 02
34115 (58 \sz 30,40 42 40 36 32 2722 18 15 12 09 07 06 04 03 02 02 01
49 34116 55 (8 9 17 20726 19 17715 13 11 09 07 05 04 03 02 02 01 O1
47 3al17 b2 72 92 92 7563 5 07 07 06 05 04 03 02 02 01 01 01
25 33;18 1 67\85 7\9@ 62 57 5 0- 01 01 61 01 ,
48 13 32'I19 87 79\72\ §6 61 58 56 54 53 52 52 51 51 51 51 51 51 51"
45 49. 48 41 31 20 B 92 85 78 {2 68764 61 58 57 55 54 53 53 52 52 52 52 51
42 45 48 49 45.38 30120 92 87 81 76\72 68 64 62 59 58 56 55 54 54 53 53 52 52
39 42 45 47 49 49-49 48 45 41 36 28119 91 87 8278 y4 70 67 64 61 59 58 56 55 54 54 53 53 52
36 39 41 43 44 A5 45 44 42 38 33 27/ 19 88 85 82 78 J4 71 68 65 63 61 59 57 56 55 54 54 53 53
33 35 37 39 40 41 41 40 38 34 30 g/é 84 82 80 77 714 71 68 66 63 61 60 58 57 56 55 54 53 53
30 32 34 35 36 37 37 36 34 31 27 /23 81 79.77 }5 73 70 68 66 63 62 60 58 57 56 55 54 54 53
27 29 30 32 33 33 33 32 30 28 24 21 77 7675 73 71 69 67 65 63 61 60 58 57 56 55 54 54 53
2% 26 27 28 29 29 29 29 2725 22 19 63 67 69 71 73 73 73 72 71 69 66 66 64 62 61 60 58 57 56 55 54 54 53
22 za\zn,\as\zsie 26.25 3422 20 17 68 69 70 70 69 68 67 66 64 63 62 60 59 58 57 56 55 54 54 53
19 21 22 22 23 23 23 22 21 20 18 15 58 60 6365 66 66 67 67 66 65 64 63 62" 61 60 58 57 56 56 55 54 54 53
17 18 19 20 20 20 20 20 19 18 16 14 162 63 64 64 64 64 63 62 62 61 60 59 58 57 56 55 55 54 53 53
15 16 17 17 18 18 18 17 16 15 14 12 54 56 58160 61 61 62 62 62 61 61 60 59 59 58 57 56 56 55 54 54 53 53
13 1415 15 15 16 15 15 14 14 12 11 59 59 58 58 57 56 56 55 55 54 53 53 53



| | 3sp2d hybrid orbital
(Slater)

52 53 53 54 54 55 56 56 57 58 59 60 60 61 61 62 62 61 61.60 5p 58 56 55 53 51/01 02 04 05 07 08 08 09 09 09 09 09 09 09 08

52 53 53 54.55 55 56 57 58 59 60 61 62 62 63 63 63.63 62 61 6p 59 57 55 53 57 01 03 05 07 08 09 10 11 11 11 11 11 11 10 10

52 53 53 54 55 56 57 58 59 60 67 62 63 64 64 65 65 64 64 63 6} 59 57 55 53 J0 02 05 07 09 10 12 13 13 13 1413 13 13 12 11

52 53 53 54 55 56 57 58 59 60 62 63 64 65 66 66 67 66 65 64 6550 58 55 52 /1 04 06 09 11 13 14 15 16 16 16 16 15 15 14 13

5253 53 54 55 56 57 58 60 61 63 64.65 67 68 68 68 68 67 66 64 61 58 55 52/ 02 05 09 11 14 16 17 18 19.19 19 19 18 17 16 15

52 53 53 54 55 56 57 59 60 62 63 65 67 68 63 70 70 70 69 68 6 03 07 11 14 17 19 21 22 23 23 22 22 21 20 18 17

52 52 53 54 55 56 57 59 60 62 64 66 68 69 71 72 72 72 71 69 6 63 59 54 00 10 14 18 21 35,25’25’27 zjféé‘zs\eq\?a 21 20

| 52 52 53 54 54 56 57 58 60 62 64 66 68 70 72 73 74 74 73 71 6p 64 59 54/02 08 13 18 zz/z(za 30 31 31 31 30 29 28 25~24 22
| 5152 52 53 54 5556 58 60 62 64 66 69 71 73 75776 76 T3 T3 6p 64 59 57 04 11 17 2348 31 34 36 37 37 36 35 33 31 29 27 25
| 515152 52 53 54 56 57 59 61 64 66.69 72 74/76 77 77 76 34 0 65 58 50. 07 15 22428 34 38 41 42 43 43 42 40 38 36 33 30 28
50 51 51 52 52 54 55 56 58 60 63 66 68 71 74177 78 79 78 75 T 64 57 62 11 20,28 35 41 45 48 49 49 48 45 43 40 37 34

00 B850 51 51 52 54 55 57 59 61 64 67 Tt 74\\7_6 7979 79 78 T 64 5505 15 2 35 42 49 48 44 41 37 34
01 01 01 05152 53 5557 5962 6569 72 7% 7879797 63 53 09 21 32 2 , 49 45 41 37
02 02 01 01 01 08 50 52 53 55 57 60 63 66 70 73\7\6 78 78 75 7061 01 14 £7 40 - 49 44 40
02 02 02 02 02 02 01 01.51 52 54 56 59 63 66 70 73\76__7&44 68 58 04 19/34 48 47 42
03 03 03 03 03 03 03 03 oé\01\~\51 53 55 58 62 65 65 72 73 72 % 55 og.zé a2 : 45
03 04 04 04 05 05 05 05'04 04 03161\51 53 56 60 64 67 69 68 62.52 14 he 47
04 04 05 05 06 06 06 07 07 06 06 05 04 02751 54 57 60 63 63 £oz 191/3‘9 ' 49
04 05 05 06 07 07 08 08 08 09 08 08 07 06 04 oz‘\saza 56 58 ‘/06 2p 45

08 47 49

05 05 06 06 07 08 08 09 09 10 10 10 10 09 08 07 05 02 5@ 52

0% 05 06 06 07 08 08 09 09 10 10 10 10 09 08 07 05

04 05 05 06 07 07 08 08 08 09 08 08 07 06 04 O 53 56 58 '5\0? Zf 45

04 04 05 05 06 06 06 07 07 06 06 05 04 02-51 54 57 60 63 63 49 02 1% 39 . 49
03 04 04 04 05 05 05 05 04 04 03 01/5ﬁ/%3 56 60 64 67 69 68 52 14\32 : 47
‘03 03 03 0303 03 03 03 02 Q1-51 53 .55 58 62.65 69 72 73 72 66 55.09 2? 2. 45

02 02 02 02 02 02 oi/o 152 54 56 59 63 66 70 7 76 75\74 68 58 04 19\34 48 : ‘ a7 e
0202 01 01 01 08750 52 53 55 57 60 63 66 70 73 /6 78 78 75 o 61 01 14 2\7 ap ‘ 49 44 40
01 01 ql,oer"so 51 52 53 55 57 59 62 65 69 72 7/5/ 78 79 79 7% 1 63 53 09 2132 2 . 49 45 41 37
Wo 51 51 52 54 55 57 59 61 64 67 71 74776 79 79 79 7'6; 1 64 55 05 15 2§ 35 42 49 48 44 41 37 34
50 51 51 52 52 54 55 56 58 60 63 66 68 71 7477 78 79 78 73 T 64 57 02 11 20'%8 35 41 45 48 49 49 48 45 43 40 37 34 31
51 51 52 52 53 54 56 57 59 61 64 66 69 72 74' 76 77 77 76 44 T0 65 58 50 07 15 22\28 34 38 41 42 43 43 42 40 38 36 33 30 28
51 52 52 53 5455 56 58 60 62 64 66 69 71 73 7876 7675 73 60 64 59 52, 04 11:17 23 Q8 31 34 36 37 37 36 35 33 312927 25
52 52 53 54 54 56 57 58 60 62 64 66 68 70 72 73 74 74 73 71 6B 64 59 54‘\:021 08 13 18, 22726 is 30 31 31 31 30 29 28 252’4 22
52 52 53 54 55 56 57 59 60 62 64 66 68 69 71 T2 72 72 71 69 67 63 59 54 40 05 10 14 18 21 24785 26 27 27 26 25-24 23 21 20
52 53 53 54 55 56 57 59 60 62 63 65 67 68 69 70 70 70 69 68 6562 59 55 5| 03 07 11 14 17 19 21 22 23 23 22 22 21 20 18 17
32 53 53 54 55 56 57 56 60 61 63 64 65 67 68 68 68 68 67 66 64 61 58 55 52\ 02 05 09 11 14 16 17 18 19 19 19 19 18 17 16 15
52 53 53 54 55 56 57 58 59 60 62 63 64 65 66 66 67 66 65 64 63 60 58 55 52 01 04 06 09 11 13 14 15 16 16 16 16 15 15 14 13
52 53 53 54 55 56 57 58 59 60 61 62 63 64 64 65 65 64 64 63 61 59 57 55 53 0 02 05 07 09 10 12 13 13 13 14 13 13 13 12 1"
32 53 53 54 55 55 56 57 58 59 60 61 62 62 63 63 63 63 62 61 6 59 57 55 53 5\01 03 05 07 08 09 10 11 11 11 11 11 11 10 10

52 53 53 54 54 55 56 56 57 58 59 60 60 61 61 62 62 61 61 60 5¢ 58 56 55 53 51\01 02 04 05 07 08 08 09 09 09 09 09 09 09 08



