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1.�Hartree approximation 
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1. Hartre Self-Consistent-Field Method 
2. Coulomb integral 
3. Hartree-Fock approximation 
4. Pauli principle 
5. Quantum Field Theory 
6. Exchange operator 
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1. Slater �
2. Relativistic Effects 
3. Electron Correlation 
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1. Coulomb hole 
2. Correlation energy 
3.�post-Hartree-Fock 
4. Basis function 
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1.�Roothaan 
2. Slater-Type Orbitals 
3. Linear Combination of Atomic-Orbitals 
4. Two electron-repulsion integral 
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1. Gaussian-Type Functions 
2. Boys�



����������	
�	� �� ����

�3X��;���hZ����4#K��	�?�v���h#�����n��^
$4�����[(LC-GTF8���$�����4	�&��^)��4#

�
<��� �	�?� h#���E�.1`0��^��4j� �<aC����  !�!�l)#�+���K����  !�"�	��!���[8A8O]-��;��� 4#

�m�	����D�����5�����*���!�5�������"���!�����!��$���!���	�� +�� �����>2��#�`9a-��

SC ��<aC1a
a

$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$$ [8�8O]  

�������.��!��/����/5��6
�/���7 � �

�7��
#���� ��� 1y������D�h#����;���!� +��7�_����������*�7��
#�����
3X����4#�� !�"�	���<�3<�����*

 +�K�� &�� �#� lIZ� ����� 7��
#���� 4*� 1�
��bSTO����  !�!� f�����!��� -���������D� v��5�� ;�4�

�,
�$STO-NG ����+��#�`8xa�$��� -� -� -M� KE� K8 N=�	���� +,*!�>�X����	�?�h#����!�+@���

����D�h#���&�� +,*!��
3X���
<�� STO�	�- ���	�,��!�+@��^)�4#��$��,
�$����D�����5��&�

;
	�?����� !�!�l)#��
<�����*K!������������	�,��f�����+�����<�BC������!���)*���4#����4�3<�

+��#- 

�������.�� ���/����/5��6
�/(%�,
&� �

����4�3<���<�BC7��
#�����!���)*�S�40��4�X
#��������*�!��!���4T������-���;�����T���7��
#����4#��*

7��
#�����
3X������$4���<�3<�����*�+,,$K���*+��
D���	��#� ��)*�S�40�� ������4�3<���<�BC

�
�����,@����)*�;
#������ +
X$��*�!��-�7��
#�����3���� ��+����!�4

_��~��#�;�������������*�

������������������������������������������������������������

1. Linear Combination of Gaussian-type Functions 
2. Primitive Gaussians 
3. Minimal basis set 
4. Split-basis set 
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1. double zeta�basis set 
2. split valence-basis set 
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1. Polarization Functions 
2. Diffuse Functions 
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1. Semi-empirical methods 
2. Free-Electron MO Method, 
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1. Huckel MO Method 
2. Extended Huckel MO Method 


