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1. Kothandaraman, Brode en pratt verwaarlozen ten onrechte een 200 rotatie van de

hyperfijntensor A t.o.v. de dipooltensor D en de g-tensor in\de beschrijving

van de "Level-Anti-Crossing" invloed op de fosforescentie. Dit is des te merk-

waardiger daar juist bekend is dat de niet diagonaal elementen van o.a. de

hyperfijntensor een belangrijke interaktie geven, die twee snijdende niveaus

in twee niet-snijdende niveaus doen overgaan.

G.Kothandaraman, P.F.Brode III en D.W.Pratt,

Chem, Phys. Letters, 51 (1977) 137.

-2. Hoewel Colpa, Seiff en Stehlik het verschijnsel van "Level-Anti-Crossing" (LAC)

goed beschrijven voor een twee niveau systeem, gaan zij ten onrechte voorbij

aan de multi-LAC bijdrage aan de fosforescentie en optische kernspin polari-

satie. Deze multi-LAC is eigenlijk altijd aanwezig, zeker bij organische molekulen.

J.P.Colpa, F.Seiff and D.Stehlik, Chem. Phys., 33 (1978) 79.

3. Benzofenon, in zijn laagste triplet toestand, bezit o.a. een verschillende

spindichtheid in de IT-en n-orbital van het carbonyl koolstofatoom. Hoch-

strasser e.a. geven de corresponderende, genormaliseerde, theoretische

anisotrope hyperfijn interakties op hetzelfde atoom. De gegeven gelijkheid

\

voor de IT- en n-orbital bijdrage is onjuist, zowel in absolute grootte als

in nauwkeurigheid (1:104).

R.Hochstrasser, G.W.Scott en A.H.Zewail, Mol. Phys., 36 (1978) 475.

4. Onken beweert dat de activiteitsco~ffici~nten, berekend m.b.v. het UNIFAC-

model, van gelijke nauwkeurigheid zijn als de experimentele waarden.

Het feit dat de berekende waarden meestal dicht in de buurt van de experi-

mentele waarden liggen, wil niet zeggen dat het gebruikte model goed en

nauwkeurig is voor het voorspellen van onbekende activeringsco~ffici~nten.

Voor deze uitspraak is tenminste een foutenanalyse noodzakelijk.

U.Onken, Chem. Ing. Tech., 50 (1978) 760.

5. Bij het vergelijken van de experimentele chemische potentiaal van een op-

lossing met de chemische potentiaal berekend m.b.v de "scaled-particle

theory" gaat Treiner voorbij aan de onnauwkeurigheid van deze theorie en

afwijkingen t.g.v. fouten in de invoerparameters, in het bijzonder de

straal van het opgeloste molekuul of ion.
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