
HF
/DZ

HF
/TZ

HF-D3(BJ)
/DZ

HF-D3(BJ)
/TZ

MP2
/DZ

MP2
/TZ

MP2-F12
/DZ

CCSD
/DZ

CCSD-F12b
/DZ

CCSD(T)
/DZ

CCSD(T)
-F12b/DZ

OQVCCD(T)
/DZ

OSC MP2-F12
/TZ

PES

18

15

12

9

6

3

0

3

6

9
D

ev
ia

tio
n 

of
 o

pt
im

iz
ed

 s
ta

tio
na

ry
 p

oi
nt

 e
ne

rg
y 

fr
om

 b
en

ch
m

ar
k 

(k
ca

l/
m

ol
)


