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首先要注意正交
αl=1/(1+n), spn杂化；
s轨道的系数是根号下αl
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注意该方向上单位向量坐标即为系数。 括号内再归一化一下。
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注意Dnh优先于Dnd，就好比Cnh优先于Cnv。
对于无穷，Dh与Cv

各种群都是几阶的？
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原初久期方程是：|h-εS|=0,
同一时：h是库伦积分，=α，s=1；
相邻时：h是共振积分，=β，s=0
不相邻时：h、s均等于0
……
求出x后，将久期方程改矩阵：
（h-εS）（ci）=0，求出系数组c；
Ψ=Σciφ——“相应波函数”
能级：α+xβ？

离域能：注意是定域派键-离域派键，最后是个正值（-β），越大越稳定。
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第三问，投影算子，然后记得归一化；然后多重简并的记得轮转！
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注意CFSE的正负值处理
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（注意特征标表xyz和RxRyRz的意思）
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