
0.
5

1�

1.
5

2�

2.
5

R
 (

a.
u.

)

�

−
1.

2

−
1.

15

−
1.

1

−
1.

05−
1

V (Hartree) �

R
ea

l p
ot

en
tia

l e
ne

rg
y 

fo
r 

vi
br

at
io

n 
of

 H
2

fr
om

 C
C

S
D

 c
al

cu
la

te
d 

re
su

lts
 (

H
: A

V
Q

Z
)

�


