
Pseudopotenciály

Redukují počet elektronů, to znamená i počet bázových funkcí a dvou-
elektronových integrálů. Zmenší se dimenze matice problému, kterou je 
třeba diagonalizovat. 

- jen valenční elektronová slupka
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W - posouvá vlastní čísla

2

ˆ ˆ( )

ˆ

ˆ ( )
i

i

c
ps l l v c

l c
l

l lm lm
m l

r

l i n
i

Z NW W l P f a
r

P Y Y

eW r c
r

α

ψ ψ

=−

−

−
= − + = +

=

=

∑ ∑

∑

∑



II.řada Li...F ??

AE: 3-21G* -.047 AM1 +.024

PS -.050 MNDO -.001

AE+MP2 -.027

PS+MP2 -.010 Exp -.028

2 3 2 2 4 4SnH (CH ) +2H SnH +2CH→


