
-0.07

-0.06

-0.05

-0.04

-0.03

-0.02

-0.01

 0

 0.01

 0.02

 2  2.5  3  3.5  4  4.5  5

E
n
e
rg

y
 (

H
a
rt

re
e
)

Inter nuclear distance  (a.u.) 

FCI/avtz
FCI+SU-PBE-OT/avtz

Exact


