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两类双粒子函数建造的n电子波函数的扩展及其应用 
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吉林大学理论化学研究所 

摘要： 

讨论了具有辛群对称性的一类n电子波函数Ψ_(n, s_1, s_2)=NQ_+~s1(ξ) multiply from t=1 to 2 a_t~+_(a_t)
G~+(ξ, r, v_(r+1)|0>的性质. 这类函数是两类双粒子函数建造的n电子波函数的扩展. 它们既适用于闭壳层, 也适

用于开壳层体系. 用此类函数计算了Li_2、LiH-_2、CH+_3、OH~-等体系. 结果表明, 这类函数能较好地描述电子

和关作用。  
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