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本文提出了在非限制 , − ./ .0 011 2 3 4 方法计算的分子轨道基础上
,

计算分子价电子体系能谱和多电

子状态 的不可 约张量方法
∀

使用这种方法
,

计算了具有近似正八面体对称性的过渡金属 化合物
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理论计算结果与实验符合较好
,

误差为若干 4 3 = 一 ,
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作者曾提出了用限制 , −. /.0 0 一2  3 4 方法计算分子轨道
,

进而计算多电子状态和能谱的不

可约张量方法
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本文推广了此方法
,

即用非限制 , − . /.0 0一2  
34 方法计算分子轨道

,

进而

计算多电子状态和能谱的不可约张量方法
,

具体计算了一系列过渡金属化合物
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由此可知
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尽管如此
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作为直接理论计算的结果
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