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Introducao

Em estudos de propriedades eletrbnicas de
sistemas atdmicos e moleculares em quimica
computacional, os sistemas sao descritos por meio
de conjuntos de fungbes de base, é por isso que o
desenvolvimento de conjuntos de base de alta
qualidade é realizado por varios grupos de pesquisa.
O Método da Coordenada Geradora (MCG)
juntamente com a técnica de Discretizacao Integral
Polinomial (DIP)!, partindo do pressuposto de que
uma melhor descricdo da camada de valéncia
reduzira o numero de funcbes de polarizacdo a
serem utilizadas diminuindo assim o0 custo
computacional, tem sido utilizado na geracdo de
conjuntos de base para atomos da primeira® e
segunda® filas. O método MCG-DIP mostrou-se
eficaz quando comparados com valores obtidos com
conjuntos de base convencionais como séo as base
de Dunning e de Pople.

Neste trabalho sdo apresentados resultados
preliminares da geracdo funcbes de base para os
atomos da primeira serie dos metais de transicdo
(Sc — Zn) utilizando o MCG-DIP.

Resultados e Discussao

Os resultados apresentados foram realizados
utiizando o programa ATOM-SCF, modificado o
qual esta baseado no MCG-PDI.

O primeiro passo foi determinar o tamanho das
bases para cada atomo, o numero de funcdes
primitivas para representar os orbitais s, p e d foram
parametrizados em 25s20pl5d para todos os
atomos. O parametro utilizado na determinacdo do
tamanho das bases foi a energia eletrénica Hartree-
Fock (HF). Os resultados s&do apresentados na
tabela 1.

O passo seguinte foi realizar a etapa de contracéo e
determinar a qualidade das bases. Os resultados
sdo apresentados na tabela 2.

No momento estdo sendo realizados testes

moleculares que ajudaram a determinar o tipo de
polarizacdo das bases.
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Tabela 1. Comparacao dos valores de Energias HF
numeérico com os valores obtidos com o conjunto de
base gerado no ATOM-SCF.

E HF

ATOMO NUMERICO* E ATOM-SCF AE
(Hartree) (Hartree)

Sc -759,735718 -759,735498 -0,000220
Ti -848,405997 -848,405936 -0,000061
V -942,884338 -942,884042 -0,000296
Cr -1043,356381 | -1043,356333 -0,000048
Mn -1149,866256 | -1149,865865 -0,000391
Fe -1262,443670 | -1262,443597 -0,000073
Co -1381,414550 | -1381,413891 -0,000659
Ni -1506,870910| -1506,870789 -0,000121
Cu -1638,950080 | -1638,949585 -0,000495
Zn -1777,848120| -1777,847339 -0,000781

E= energia. O valor de AE foi calculado como: E HF numéri-
co - E ATOM-SCF)

Tabela 2. Funcgdes contraidas para cada tipo de
conjunto de base obtido.

QUALIDADE DA BASE NUMERO DE FUNGOES

CONTRAIDAS
6Z 9s7p6d
7Z 10s8p7d

Conclusoes

Os resultados obtidos até 0 momento mostram mais
uma vez que o Método MCG-DIP é eficaz para a
geracao de conjuntos de base para atomos.
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