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Abstracts

Trial wave functions, written as the sum oCa configuration interaction expanaion and an
explicitly correlated term wbich is notantisymmetric, are proposed Coruse in calculating the
electronic properties oCatoms. and molecules. A variational principle, modified to allow
the use for suro partially antisymmetric wave functions, is developed. It is shown that the
consequences of partial antisymmetry on calculated expectation values can be estimated.
The method avoids difficult three-electron integrals wbich arise in other theories.

On propose des fonctions d'onde d'essai, ecrites COmmela somme d'un developpement
d'interaction de configurations et d'un terme correle explicite, qui n'est pas antisymmet-
rique, pour le calcul des properietes electroniques des atomes. et des molecules. Un principe
de variation a ete developpe qui permet l'emploi de fonctions d'onde partiellement anti-
symmetriques. On demontre que les consequences de cette antisymmetrie partielle pour
les valeurs moyennes calculces peuvent etre estimees. Avec la methode developpee id
on evite ]es integrales difficiles a trois clectrons.

Es wird vorgeschlagen fiir die Berechnung der elektronischen Eigenschaften von
Atomen und Molekiilen Versuchsfunktionen zu verwenden, die aIs die Summe einer CI-
Entwicklung und eines explizit korrelierten Glieds geschriben werden konnen. Dieses
Glied ist nicht antisymmetrisch. Ein Variationsprinzip wird beschrieben, das den Gebrauch
solcher teilweise antisymmetrischenFunktionen erlaubt. Es wird gezeigt, dass die Wirkungen
dieser partiellen Antisymmetrie aur die berechneten Erwartungswerte abgeschatzt werden
konnen. Mit dieser Methode konnen die schwierigen Dreielektronenintegrale vermieden
werden. .

1. IntroclucDOD

The success of explicitly.correlated wave functions* in predicting the electronic
properties of atoms containing a rew electrons [1-6] has inspired considerable
research aimed at using wave functions in variational calculations on larger
atoms and molecules [7-9]. Many of the complications which arose in attempts

t N.S.F. Postdoctoral Fellow (1970-1971). Present address: Department oCChemistry, The
University oCUtah, Salt Lake City, Utah, USA.

:::Explicidy correlated wave Cunctions depend explicitly on the interelectronic coordinates rij .
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