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Noch heute stellen offenschalige Verbindungen der d- und f-Elemente schwer
behandelbare Problemfille fiir die ab initio Quantenchemie dar. Die Griinde
liegen u.a. in den starken relativistischen Beitrigen sowie den (teilweise
entgegenwirkenden) Beitrigen der Elektronenkorrelation. Der Vortrag gibt
einen Uberblick iiber diese Schwierigkeiten sowie dariiber, in welchem Mafle
relativistische ab initio Pseudopotentiale kombiniert mit korrelierten Wellen-
funktionsrechnungen dennoch niitzliche Ergebnisse fiir diese Systeme liefern
konnen.



