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Aufgabe 5: Coulomb-Integral zweier 1s GauB-Funktionen
s Gaufl-Funktionen an den Positionen X; und Xs seien gegeben durch

(x| Is12) = Y12(x) = Cexp (—a(x — X1,2)2) ,

wobei C' der Normierungsfaktor ist.

In Rahmen von quantenchemischen Rechnungen, bei denen Gaufl-Funktionen als Basis verwendet
werden, kommen hiufig Coulomb-Integrale der Form
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vor, ein sogenanntes Drei-Zentrenintegral.

Berechnen Sie das Integral I fiir beliebige X;,i = 1,2, 3.

Hinweis: Driicken Sie das Ergebnis mit Hilfe der Fehlerfunktion erf(x) aus.



