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摘要   本文用改进的分子轨道酉变换法(UTMO)解决了SCF法中的多收敛点困难.在选择酉变换的旋转角度时,
先求出所有的对应于能量级小的角度值,然后从中选择对应于能量最小的角度值.
这样就考虑了整个能量超曲面的形状,从而能保证收敛到体系的基态,或有选择地收敛到激发态.在CNDO近似下,
以具体算例说明了改进的UTMO法的应用. 
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