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C .0/21 7 ( />= 79? / 7 4 = 7 (
C .0561 7 ( 5A= 79? 5 7 4 = 7 (
D .</21 3 / = 7 4 / 3�4 = 3 (
D .@561 3 5 = 7 4 5 3�4 = 3 (
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Stoerungsrechnung

1. Ordnung

Spin-Bahn-

Parameter

Mean-field

atomares

1-Zentren-

Spin-Bahn-

Integrale

Geometrie-Optimierung

UDFT

Kernkoordinaten

Symmetrie

MCSCF

( neutrales Molekuel )

CI-Vektor

Mean-field

molekulares

Operator
1- und 2-El.-
vollstaendiger

isoliertes Atom

HF

Atomorbitale

Besetungszahlen

Mehrzentren-

Integrale

Spin-Bahn-

SD-CI

( Kation )

Molekuelorbitale
Besetzungszahlen
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σ
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1   A 1

2   A 2
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π ∗

π ∗

π ∗

π ∗

π ∗

TriplettsSinguletts

1   B 1 π ∗3 ( n   ->        )

1   B 1 π ∗3 ( n   ->        )
1   B 1 π ∗1

( n   ->        )

1   A 2 π ∗
1

( n   ->        )

1
1   B

2
π ∗π(     ->         )

1
1   B

2
π ∗π(     ->         )

1   A 2 π ∗
1

( n   ->        )

1   B 1 π ∗1
( n   ->        )

0  eV
X   A 1

1

1   A

Experiment

2

E

[eV]

3

4

2.69  eV

2.88  eV

4.18  eV

4.69  eV

4.89  eV

2.47  eV

2.67  eV

2.81  eV

3.49  eV

4.67  eV

4.72  eV

Singuletts Tripletts

2   B 1
1

1

3

3

3

3

2   B

1   B

2

2
π ∗π

π ∗π

( n   ->        )

( n   ->        )

( n   ->        )

(     ->         )

(     ->         )

( n   ->         )

2 2( n    ->          )

3

2.63  eV

2.79  eV

3.04  eV

3.80  eV
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